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• Abstract : 

EP-852137 A Use of enamine derivatives of formula (R3)(R4NH)C=C(R1)(R2) (1) as UV filters in cosmetic and pharmaceutical preparations for 
protection of hair or skin against sun-radiation, alone or in combination with UV absorbers is new: Rl = C00R5, C0R5, CONR5R6, CN, S02R5, 
S020R5 or P(=0)OR70R8; R2 = C00R6, C0R6, CONR5R6, CN. S02R6, S020R6 or P(=OX)R70R8; R3 = H, or optionally substituted aliphatic, 
cycloaliphatic, arylaliphatic or aromatic residue with up to 18C; R4 = optionally substituted 5-12C aromatic or heteroaromatic residue; and R5, R6 = H 
or aliphatic, arylaliphatic, cycloaliphatic, or optionally substituted aromatic with up to 18C; or R3-R8 together with their bonded carbon atoms may 
form a 5-6 membered ring which may be further annelated. 
USE - (1) are useful as UV-A filters (claimed). 

ADVANTAGE - (I) show greater photostability than usual UV-A filters. (Dwg.0/0) 
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(g) Photostabile UV-Filter enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen 
@ Varwendung von Verbindungen der Formal I 
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in der die C°C Doppelbindung in der E oder Z Konfigura- 
tion vorliegt und die Varlablen fotgende Bedeutung ha- 

ben: 

COOR^ COR^ CONRW, CN, 0=S(-R5)=0, 0=S(-0R^)= 
O. R^O-PtOR^)=0; 

R^ COOR« COR® CONRBr^ CN, 0=S(-R«)=0. 0=S(-OR«)= 
O r70-P(-0RS)=0; 

R^ Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten ali- 
phatischen, cycloaliphatischen, araltphatischen oder aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 
R^ einen gegebenenfalls substituierten aronnatischen 
Oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
r5 bis 

R® unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenket- 
tigen oder verzweigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 
cloaiiphatischen oder gegebenenfalls substituierten aro- 
matischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R^ bis R^ untereinander, jeweils zu- 
sammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sle gebun- 
den sind, gemeinsam einen 5- bis 6-Ring bilden konnen, 
der gegebenenfalls welter anelliert sein kann, als UV-Fil- 
ter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitun- 
gen zum Schutz der menschllchen Haut oder menschli- 
cher Haare gegen Sonnenstrahlen. allein oder zusammen 
mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische Zube- 
reitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Ver- 
bindungen. 
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Beschreibung 

IMe Erfindung betriflft die Verwendung von Enaminderivaten als photostabile UV-Filter in kosmetischen und pharma- 
zeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlichen Epidennis oder menschliche Haare gegen UV-Strahlune, so^ 
5 zieil im Berdcb von 320 bis 400 nm. 

Die in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen eingesetzten Lichtschutzmittel haben die Aufgabe, schadi- 
gende Einflusse dcs SonnenUchts auf die menschUche Haul zu verhindem oder zumindest in ihren Auswirkungen zu re- 
duzieren. Daneben dienen diese Lichtschutzmittel aber auch dem Schutz weiterer Inhaltsstoffe vor Zerstorung oder Ab- 
bau durch UV-Strahlung. In haarkosmetischen Formulierungen soli eine Schadigung der Keratinfaser durch UV-Strahlen 
10 vermindert werden. 

Das an die Erdoberflache gelangende Sonnenlicht hat einen Anteil an UV-B- (280 bis 320 nm) und an UV-A-Strahlung 
(> 320 nm), welche sich direkt an den Bereich des sichtbarcn Lichtes anschlieBen. DerEinfluB auf die menschliche Haut 
macht sich besonders bei der UV-B-Strahlung durch Sonnenbrand bemerkbar. Dementsprechend bietet die Industrie eine 
groBere Zahl von Substanzen an, welche die UV-B-Strahlung absorbiercn und damit den Sonnenbrand verhindem 

Nun haben dermatologische Untersuchungen gezeigt, daB auch die UV-A-Strahlung durchaus Hautschadigungen und 
AUergien hervorrufen kann, indem beispielsweise das Keratin oder Elastin geschadigt wird. ffierdurch werden Elastizitat 
und WasserspeichervoTOogen der Haut reduziert, d. h. die Haut wird weniger geschmeidig und neigt zur Faltenbildung 
Die auffallend hohe Hautkrebshaufigkeit in Gegenden starker Sonneneinstrahlung zeigt, daB oflfenbar auch Schadigun- 
gen der Erbinformationen in den ZeUen durch Sonnenlicht, speziell durch UV-A-Strahlung, hervorgerufen werden. All 
diese Erkenntnisse lassen daher die Entwicklung effizienter Filtersubstanzen fur den UV-A-Bereich notwendic erschei- 
nen. ° 

Es besteht ein wachsender Bedarf an Lichtschutzmitteln fur kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen die vor 
aUem als UV-A-Filter dienen konnen und dercn Absorptionsmaxima deshalb im Bereich von ca. 320 bis 380 nm Hegen 
sollten. Um mit emer mogUchst geringen Einsatzmenge die gewtinschte Wirkung zu erzielen, soUten derartige Licht- 
schutzmittel zusatzUch eine hoch spezifische Extinktion aufweisen, AuBerdem mOssen Lichtschutzmittel fur kosmeti- 
sche Rraparate noch erne Vielzahl weiterer Anforderungen erfUllen, beispielsweise gute Loslichkeit in kosmetischen 
Olen, hohe Stabilitat der mit ihnen hcrgesteUten Emulsionen, toxikologische UnbedenkUchkeit sowie eeringen Eieenfie- 
nichundgermgeEigenfarbung. & & b & 

Eine weitere Anforderung, der Lichtschutzmittel geniigen mussen, ist eine ausreichende PhotostabiUtat. Dies ist aber 
mit den bisher verfugbaren UV-A absorbierenden Lichtschutzmitteln nicht oder nur unzureichend gewahrleistet 

to der franzosischen Patentschrift Nr. 2 440 933 wird das 4-(l,l.Dimethylethyl)^'-methoxydibenzoylmethan als UV- 
A-Filter beschneben. Es wird vorgeschlagen, diesen speziellen UV-A-Filter, der von der Firma GIVAUDAN unter der 
Bezeichnung "PAR-SOL 1789" verkauft wird, mit verschiedenen UV-B-Filtem zu kombinieren, um die gesamten UV- 
Strahlen mit emer Wellenlange von 280 bis 380 nm zu absorbieren. 

Dieser UV-A-Filter ist jedoch, wenn er aUein oder in Kombination mit UV-B-Filtem verwendet wird, photochemisch 
nicht bestandig genug, um einen anhaltenden Schutz der Haut wShrcnd eines ISngercn Sonnenbades zu gewShrleisten 
was wiederholte An wendungen in regelmSBigen und kurzen Abstanden erfordert, wenn man einen wirksamen Schutz der 
Haut gegen die gesamten UV-Strahlen erzielen mOchte. 

Deshalb sollen gemSB EP 0514491 die nicht ausrcichend photostabilen UV-A-Filter durch den Zusatz von 2-Cyan- 
3,3-diphenylacrylsaureestem stabilisiert werden, die selbst im UV-B-Bereich als FUter dienen 

Weiterhin wurde gemSB EP 251 398 schon vorgeschlagen, UV-A- und UV-B-Strahlung absorbierende Chromophore 
fm A ^'frxr?!'^/" ^'"^"^ Molekul zu vereinen. Dies hat den Nachteil, daB einerseits keine freie Kombination von 
Uy-A- und UV-B-Filtem in der kosmetischen Zubereitung mehr moglich ist und daB Schwierigkeiten bei der chemi- 
schen VerknUpfung der Chromophore nur bestimmte Kombinationen zulassen. 

Es bestand daher die Aufgabe, Lichtschutzmittel fiir kosmetische und pharmazeutische Zwecke vorzuschlag«i, die im 
UV-A-Bereich mit hoher Extinktion absorbieren, die photostabil sind, einegeringeEigenfarbed. h. einescharfeBanden- 
strukur aufweise und je nach Substituent in Ol oder Wasser loslich sind. 
Diese Aufgabe wurde erfindungsgemaB gelbst durch Verwendung von Verbindungen der Formel I 
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^^"^ ^ ^ Konfiguration vorHegt die \Mablen folgende Bedeutung haben- 
Rl C00R5 C0R5, C0NR5R< CN, 0=S(-R^)=0, 0=S(.OR5)=0, rW(-OR«)=0- 
R2 CO0R6 C0R6 CONR5R6 cN, 0=S(-R6)=0, 0=S(-0R6)=0, R^O-P (-0R»)=6- 

R Wasserstoff, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycioaliphatischen, araUphatischen oder aromatischen 
Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

o5 ^i"^°J®g^^®°^^alls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen- 

R bis R« unabhangig voneinander Wasserstoff, einen offenkettigen oder vcrzwcigten aliphatischen, araliphatischen, cy- 

cloaliphaUschen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen 

wobei die Variablen R3 bis R8 untereinander, jeweils zusammen mil den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden sind 

gememsam emen 5- oder 6-Ring bilden kdnnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann 

als UV-Filter insbesonderc UV-^^^^ in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen zum Schutz der mensch- 
hchen Haut oder menschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fur kosmetische und ohar- 
mazeutische Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen 

i>2 Aw'^w^i^?^^^^ ^""^^^ I bevorzugt, in der R3 fur Wasserstoff, Ri fiir CN, COOR5 und C0R5 und 

R mr CN, COOR* und COR^ stehen, wobei R5 und R^ voneinander unabhangig offenkettige oder verzweigte aUphati- 
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sche Oder gegebenenfalls ^^Huierte, aromatische Reste mil bis zu 8 C-Atomen ^^^Kf- 

Besonders bevorzugt is^re Verwendung von Verbindungen der Formel I, in ds^P fUr Wasserstoff, fOr CN, 
C00R5 und CX)R5 und R^ fiir CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R5 und R^ voneinander unabh&igig offenketdge 
Oder verzweigte aliphatische oder gegebenenfalls substituierte, aromatische Reste mil bis zu 8 C-Atomen bedeuten und 
R*^ fiir einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest niit bis zu 10 C-Atomen im Ring, 5 
insbesondere einen substituierten Phenyl-, Thienyl-, Furyl-. Pyridyl-, Indolyl- oder Naphthylenrest und besonders bevor- 
zugt fiir einen gegebenenfalls substituierten Phenyl- oder Thienykest steht 

Als Substituenten kommen sowohl lipophile als auch hydrophile Substituenten mit z. B. bis zu 20 C-Atomen in Be- 
tracht. Lipophile d. h. die OUoslichkeit der Verbindungen der Formel I verstSrkende Reste sind z. B. aliphatische oder cy- 
cloaliphatische Reste insbesondere Alkylreste mit 1 bis 18 C-Atomen» Alkoxy-, Mono- und Dialkylamino-, Alkoxycar- lO 
bonyl-. Mono- und Dialkylaminocarbonyl-, Mono- und Diaikylaminosulfonybreste, femer Cyan-, Nitro-, Brom-, Cblor-, 
lod- Oder Fluorsubstituentea. 

Hydrophile d h. die Wasserl5slichkeit der Verbindungen der Formel I ermdglichende Reste sind z. B. Carboxy- und 
Sulfoxyreste und insbesondere deren Salze mit beliebigen physiologisch vertraglichen Kationen, wie die Alkalisalze 
Oder wie die Trialkylammoniumsalze, wie 1Vi-(hydroxyalkyl)-anunoniunisalze oder die 2-Methylpropan-l-ol-2-ammo- 15 
niumsalze. Femer kommen Alkylanunoniumreste mit beliebigen physiologisch vertraglichen Anionen in Betracht. 

Als Alkoxyreste kommen solche mit 1 bis 12 C-Atomen, vorzugsweise mit 1 bis 8 C-Atomen in BeUrachL 

Beispielsweise sind zu nennen: 
methoxy 

n-propoxy- 20 

n-butoxy- 

2-methylpropoxy- 

1 , 1 -dimethy Ipropoxy- 

hexoxy- 

heptoxy- 25 

2- ethylhexoxy- 
isopropoxy- 

1 -methylpropoxy- 
n-pentoxy- 

3- methylbutoxy- 30 
2,2-dimethylpropoxy- 

1 -methyl- 1-ethylpropoxy- 

octoxy-. 

Als Mono- oder Dialkylaminoreste konunen z. B. solche in Betracht, die Alkykeste mit 1 bis 8 C-Atomen enthalten, 
wie Methyl-, n-Propyl-, n-Butyl-, 2-Methylpropyl-, l.l-Dimethylpropyl-, Hexyl-, Heptyl-, 2-Ethylhexyl-, Isopropyl-, 1- 35 
Methylpropyl-, n-Pentyl-, 3-Methylbutyl-, 2,2-Dimethylpropyl-, 1 -Methyl- 1-ethylpropyl- und Octyl in Betracht Diese 
Reste sind gieichermaBen in den Mono- und Dialkylaminocarbonyl- und Sulfonykesten enthalten* 

Alkoxycarbonykeste sind z. B. Ester, die die oben genandten Alkoxyreste oder Reste von hdheren Alkoholen z. B. mil 
bis zu 20 C-Atomen, wie iso-Cis-Alkohol, enthalten. 

Die Erfindung betrifft auch cUe neuen Verbindungen der Formel n 40 

R^^ NH^ ^CO C— CH3 II 

^CH3 45 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R* einen Phenylrest bedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonyl-, mit jeweils bis zu 20 C- 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste oder durch wasserloslich machende Reste ausgewahlt aus der Gruppe bestehend 
aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten subsdtuiert ist. Solche Reste sind z. B. Alkalicarboxylat oder so 
Carbonyloxy-tri-(hydroxyethyl)ammonium- oder Sulfonyloxy-Ui-(hydroxyethyl)anunoniumreste. 
Weiterhin betrifft die Erfindung die neuen Verbindungen der Formel m, 

H ^COCHa 

^C=C^ III 55 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R^ einen Phenykest bedeutet, der gege- 
benenfalls durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C-Atomen oder Alkoxycarbonykesle mit 4 bis zu 20 C- 
Atomen, sowie durch wasserl5slich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 60 
Sulfonat- Oder Alkylammoniumresten. substituiert ist und R^ eine offenkettige, verzweigte oder cyclische Alkyl-, Al- 
koxy- Oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aiyloxygruppe bedeutet. 

Beispielhaft sind in der folgenden Tkbelle 1 die bevorzugten erfindungsgemSBen >^rbindungen der Formel III ge- 
nannt. 

65 
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C3H7 


1 


meta 




C3H7OCO 


C3H7 


1 


ortho 


40 


C3H7OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


para 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


meta 




C4H9OCO 


C3H7 


1 


ortho 


45 


C4H9OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


para 




CsHiiOCO 


C3H7 


1 


meta 




C5H11OCO 


C3H7 


1 


ortho 


SO 


C5H11OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


C3H7 


1 


para 




CfiHiaOCO 


C3H7 


1 


meta 




CsHisOCO 


C3H7 


1 


ortho 


55 


C6H13OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


para 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


meta 




C8H17OCO 


C3H7 


1 


ortho 


60 


C8H17OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


para 




C12H25OCO 


C3H7 


1 


meta 




C12H2SOCO 


C3H7 


1 


ortho 


65 


C12H2SOCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C13H27OCO 


C3H7 


1 


para 



6 
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X — 




n 


Position 




C13H270CO 


C3H7 


.1 


meta 


s 


CiaHavOCO 


C3H7 


1 


ortho 




C13H27OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C14H29OCO 


C3H7 


1 


para 




C14H29OCO 


C3H7 


1 


meta 


10 


C14H29OCO 


C3H7 


1 


ortho 


C14H29OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C15H31OCO 


C3H7 


1 


para 




C15H31OCO 


C3H7 


1 


meta 


IS 


C15H31OCO 


C3H7 


1 


ortho 




C15H31OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C16H33OCO 


C3H7 


1 


para 




C16H330CO 


C3H7 


1 


meta 


20 


C16H33OCO 


C3H7 


1 


ortho 




C16H33OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C17H35OCO 


C3H7 


1 


para 




CivHssOCO 


C3H7 


1 


meta 


25 


C17H35OCO 


C3H7 


1 


ortho 




C17H35OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C18H37OCO 


C3H7 


1 


para 




C18H37OCO 


C3H7 


1 


meta 


30 


C18H37OCO 


C3H7 


1 


ortho 




CX8H37OCO 


C3H7 


2 


ortho/para 




C3H7OCO 


C4H9 


1 


para 




C3H7OCO 


C4H9 


1 


meta 


35 


C3H7OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C3H7OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C4H9OCO 


C4H9 


1 


para 




C4H9OCO 


C4H9 


1 


meta 


40 


C4H9OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C4H9OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C5H11OCO 


C4H9 


1 


para 




CsHiiOCO 


C4H9 


1 


meta 


45 


C5H11OCO 


C4H9 • 


1 


ortho 




CsHiiOCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C6H13OCO 


C4H9 


1 


para 




C6H13OCO 


C4H9 


1 


meta 


SO 


C6H13OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C6H13OCO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C8H17OCO 


C4H9 


1 


para 




C8Hi7Cx:o 


C4H9 


1 


meta 


S5 


C8H170CO 


C4H9 


1 


ortho 




C8H170CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C12H2SOCO 


C4H9 


1 


para 


60 


C12H250CO 


C4H9 


1 


meta 


C12H250CO 


C4H9 


1 


ortho 




C12H250CO 


C4H9 


2 


ortho/para 




C13H270CO 


C4H9 


1 


para 


65 


C13H270CO 


•C4H9 


1 


meta 


C13H270CO 


C4H9 


1 


ortho 
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1 V 


— rTS 


7-1 
li 


Prtfl 1^1 on 

ITv/O X v« X wX* 




CaHg 


2 


ortho/para 




C>iWq 
^4"9 


1 


para 




C>iHo 
^4"9 


1 


meta 


^14**29'^^^ 


C4H9 


1 


ortho 




CaHo 


2 


ortho/para 




CiiHo 


1 


para 




^4"'9 


1 


meta 


P^ eH-it OCO 


C4H9 


1 


ortho 




C4H9 


2 


ortho/para 


v»X 6 **3 3 vVi^w 


>>'4 9 


1 


para 


vx Q **3 3 


C4H9 


1 


meta 


v^X 6 ^^3 3 


C>iHq 


1 


ortho 


Pi irH-i-iOPn 


^4"9 


2 


ortho / para 


P4 eOPO 


CaKq 


1 


para 


Ci -^Hi eOPO 

\^X7"3 5*^^^ 


C>iHo 


1 


meta 


^17**35^^^ 


PiiHft 
V-4'19 


1 


ortho 


0X7*13 5 vA.»w 


PiiPTn 

v,*4"-9 


2 


ortho /t)ara 




PiiHa 

v-'4"9 


1 


para 


r«- - u~ -r\P A 
^X8"37*-'^^ 


V^4£19 


1 


meta 


p-» «H^**npn 

0X8"37*^^^ 


^4"9 


1 


ortho 


p* Aw*«npn 

>-18**37^^^ 


^4"9 


2 


ortho /tsar a 


p-»H"«npn 


CcHi 1 
^S^-XX 


1 


para 


p^iT-npn 


^5"11 


1 


meta 


r'-.w-PPO 




1 


ortho 


p-ti-opn 




2 


ortho /t^ara 






1 


^uX CL 


p.u*nr'n 




1 




U4n9UUU 




• JL 


ortho 


L.4ri9UUU 


^5^1X1 




Vm^X CXIW/ ^CLXOL 


L»5rlxx^-'^^ 


PcRi 1 
usnxx 


1 
X 


CI 


L»5rlxx'-'^*^ 


v^S^Xl 


1 
X 




P-tl* t OPP 


^S^-XX 


X 


ortho 


P_iT- ^ npn 




2 


ortho /nara 


P^ll- -*OPP 

CgrixS^**^ 


PeFTi < 


1 


^nx OL 


p-p-- -ippn 
^6 "13^^*' 


PeHi 1 

usnxx 


1 


meta 


p^w* _npn 
>-6*iX3^^*-' 


PlfW«l 4 

^5"-Xl 


X 


WX WXXw 


P^U- «PPA 

^6**13^^^ 


PeW^ t 
^5^1X1 


0 


rtT f*hO /XMLTr^ 

V/X K^XLXJ / ^OXCi 


W8«>X7*^^^ 


Pe-W^ 1 


X 


J^VlX 01 


L*8"X7^-'^^ 


^5^1X1 


1 

X 




r*-.ti- — or»p 


^5^11 


1 

X 


WX UXXi^ 


r«-.tj- -or»p 
U8rlx7UUU 


Pf?W4 4 


0 

£t 


WX X^IMJ/ ^CIXGL 


t-X2^25^^U 


Pp.W4 4 

^s^xx 


1 


J^GIX CI 


Ux2"-25^^^ 


Pi-.n«4 
O5HXI 


X 




Ux2«-25^-'^^ 


Pi-W4 4 

Csilxx 




wX UIXW 


wX 2 "2 5 ^-'^^ 


CcHm 


2 


ortho /oara 


C13H27OC0 


C5H11 


1 


para 


C13H27OC0 


C5H11 


1 


meta 


C13H27OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C13H27OC0 


CsHii 


2 


ortho/para 


C14H29OC0 


CsHii 


1 


para 



8 
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m 


X ^ 




n 


Position 


C14H290CO 


CsHu 


1 


meta 


C14H290CO 


CsHu 


1 


ortho 


C14H290CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C5H11 


1 


para 


CisHaiOCO 


C5H11 


1 


meta 


CisHsiCKZO 


CsHii 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C5H11 


1 


para 


C16H33OCO 


C5H11 


1 


meta 


C16H33OCO 


C5H11 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C5H11 


2 


ortho/para 


Ci7H35Cx:o 


CsHii 


1 


para 


C17H350CO 


C5H11 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H11 


1 


ortho ' 


C17H350CO 


C5H11 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


CsHu 


1 


para 


C18H370CO 


CsHii 


1 


meta 


C18H370CO 


C5H11 


1 


ortho 


C18H370CO 


CsHu 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C6H13 


1 


para 


C3H70CO 


CcHia 


1 


meta 


C3H70CO 


C6H13 


1 


ortho 


C3H70CO 




2 


ortho/para 


C4H90CO 


C6H13 


1 


para 


C4H90CO 


C6H13 


1 


meta 


C4H90CO 


C6H13 


1 


ortho 


C4H90CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C6H13 


1 


para 


C5H110CO 


CeHia 


1 


meta 


C5H110CO 


C6H13 


1 


ortho 


C5H110CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C6H13 


1 


para 


C6H130CO 


C6H13 


1 


meta 


C6H130CO 


C6H13 


1 


ortho 


C6H130CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C6H13 


1 


para 


C8H170CO 


CeHu 


1 


meta 


C8H170CO 


CeHiB 


1 


ortho 


C8H170CO 


CeHia 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C6H13 


1 


para 


C12H250CO 


C6H13 


1 


meta 


C12H2SOCO 


C6H13 


1 


ortho 


C12H250CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C6H13 


1 


para 


C13H270CO 


C6H13 


1 


meta 


C13H270CO 


CeHu 


1 


ortho 


C13H270CO 


C6H13 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


CeHn 


1 


para 


C14H290CO 


C6H13 


1 


meta 


C14H290CO 


CeHn 


1 


ortho 
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A 


o5 


n 


Position 


Ci iiHooOCO 


C^Hi-* 

^0"13 


2 




Ci rHtiOCO 


CcHi-i 

^o"'13 


1 


j^cix a 


Ci qH-»iOCO 


CfiHn 
^0'""13 


1 




Ci qHnOCO 




1 






^o**13 


2 


wx uiiw/ ^axa 


CifiH-i-jOCO 


C<:Hn 
^0"13 






W^ Q J 3 WWW 


CtfHi-a 
^6**13 


1 

JL 


mo ha 


Ci kH-j-jOCO 


^6"13 


1 
X 


\JX Uxl\J 


v^l 0 "3 3 


^6"13 




or cno/ Pax a 


^^7113 5\j\.*w 


Pi-W* -1 
^6"13 


1 
X 




v-.i7n.35tA,*ij 


^6^13 


1 

X 


meta 


1^17*13 s*-*^^ 


P^W- « 
v-6tii3 


1 
X 


ortho 


wl7**3 5*-'^^ 


U6n.l3 


A 


Ox CuO/paxa 


w j_ gxxj 7 ^^\ii«v/ 


P«Hi«a 

^6*113 


1 
J. 


pax a 


CnoH-aTOCO 
V"*! B**3 7 wVi»w 




1 
X 


lUcua 


Ci qW-jiOCO 
wiQ*i37^^^ 


^6"13 


1 

X 


vJX UXlVj 


Ci oR'>fOCO 

w^ gxl J 7 WWVi/ 




' "2 


Ox CflO/ pax cl 


W3 *X7 W WW 




1 

X 


pax a 


w 3 XI7 www 


CH->n 


1 

X 


mat" A 






1 

X 


<JX uuu 


v-»3 ^7 www 


pw-»n 

v-.ri3 w 


0 

z 


Ox Clio/ pax a 


w4n9\jwu 


pw^n 

V,#£13U 


1 
X 


pSLJTd 




PiT*rk 


1 
X 


meta. 


^4 "-9 


PTT-.0 

\-*rl3U 


X 


ortho 




Url3U 




ortho/para 




CH3O 


X 


para 


v^5*xiivjwvj 


un3U 


X 


meta 




L-II3U 


X 


orcAO 




PW-iH 
^^ri3V>^ 


A 


Oxcno/paxa 


CcRi -aorn 


PWoO 
v^n3vj 




para 




PWoH 

\^£13\J 


X 


ni6ta 


WQ tXX3*''^^ 


^^1X3 w 


1 

JL 


Ox uno 




pw-»n 




or cno/ para 




pw^n 

^xi3U 


X 


para 




pw^n 


X 


msta 






-1 
X 


ortho 


p«tT- «npo 


uti3U 


0 

z 


ortho/para 




UrT3U 


1 
X 


para 


Pt '^M^ <-npn 


L.rl3U 


X 


meta 


^12"25^^^ 


Url3U 


-1 
X 


ortno 


p<i •>W'>frOPn 


PII-..0 

V^£13(J 


0 


orcno/para 


Pi •aRn'rHPn 

*^13"27^^^ 


PW-^O 
vn3wi 


X 


para 


Pi -iW-^^npo 


PW-iO 
^n-3U 


X 


in6ta 


Cn -aHmOCO 


V.rlX3 W 


1 

X 


ortho 


Ci -^HotOCO 


CH3O 


2 


uxiu/ jyax a 


C14H290CO 


CH3O 


1 


para 


C14H290CO 


CH3O 


1 


meta 


C14H290CO 


CH3O 


1 


ortho 


C14H290CO 


CH3O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


CH3O 


1 


para 



10 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


CxsHaiOCO 


CH30 


1 


meta 


C15H31OCO 


CH30 


1 


ortho 


C15H31OCO 


CH30 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


CH30 


1 


para 


C16H33OCO 


CH30 


1 


meta 


CigHsaCXJO 


CH30 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CH30 


2 


ortno/para 


C17H35OCO 


CH30 


1 


para 


C17H35OCO 


CH30 


1 


meta 


C17H35OCO 


CH30 


1 


ortho 


C17H35OCO 


CH30 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


CH30 


1 


para 


C18H37OCO 


CH30 


1 


meta 


C18H37OCO 


CH30 


1 


ortho 


C18H37OCO 


CH30 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C2H50 


1 


para 


C3H7OCO 


C2H50 


1 


meta 


C3H7OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C3H7OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C4H9OCO 


C2H50 


1 


para 


C4H9OCO 


C2H50 


1 


meta 


C4H9OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C4H9OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C5H11OCO 


C2H50 


1 


para 


C5H11OCO 


C2H50 


1 


meta 


C5H11OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C5H11OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C2H50 


1 


para 


C6H13OCO 


C2H50 


1 


meta 


C6H13OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C2H50 


1 


para 


C8H17OCO 


C2H50 


1 


meta 


C8H17OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C8H17OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C12H25OCO 


C2H50 


1 


para 


C12H25OCO 


C2H50 


1 


meta 


C12H25OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C12H25OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C2H50 


1 


para 


C13H27OCO 


C2H50 


1 


meta 


C13H27OCO 


C2H50 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C2H50 


2 


ortho/para 


C14H29OCO 


C2H50 


1 


para 


C14H29OCO 


C2H50 


1 


meta 


C14H29OCO 


U2"5^ 


1 

X 




C14H29OCO 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C15H3XOCO 


C2H5O 


1 


para 


C15H31OCO 


C2H5O 


1 


meta 


C15H31OCO 


C2H5O 


1 


ortho 
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V 

A 




n 


JrOSxuxon 




C2H5O 


2 


or tho /naira 




w2 3^ 


1 






C2H5O 


1 






C2H5O 


1 


ortho 


v^lO** J J www 


C^HqO 

W^AX^W 


2 


or t ho/para 


/i* J 3 www 


W^**^W 


1 


para 


•jHo cOCO 

w^ Yjn^^www 


C2H50 


1 


meta 




C5H«;0 

w^*A3w 


1 


ortho 


wT /A*35^ 


w^**3>' 


2 


ortho/para 


w^ 8x13 7^^*^ 


CoHcO 


1 


para 


W Q £:i3 7 WW w 




1 


meta 




W^iijj w 


1 


ortlio 




C2H50 


2 


ortho/para 


wj tl / W WW 


C3H70 


1 


para 


Wj *^ / ^ ^ 


C3H70 


1 


jneta 


Vi^3 n Y wv* w 




1 


ortho 


W3^ / w wW 


C3H70 


2 


ortho /para 


w^ www 


C3H70 


1 


para 


wA WW w 


C3H70 


1 


meta 


w^ ^9 V WW 


C3H70 


1 


ortho 


w^fX^^ww 


w^J.i / W 


2 


or t ho /oar a 


w 1 ^ w w 


C3H7O 




para 




^3**7^ 


1 

X 






v#3n7W 


1 

X 


UX Uliw 


U5H11UUU 


L.3XI7U 


9 


Ox uno/ paxOi 


C6H13OCO 


v^3rl7U 




para 


^6 "-13^^^ 


^*3"7*^ 


1 
X 






v#3tl7U 


1 

X 


IJX Ulll^ 




w3n.7 w 


0 


7» f- >i /-ri 51 T" a 
ux uiiw/ ^ax GL 


W8">17^^^ 




1 
J. 


^CIX CL 


^8"17^^*-' 


\i.»3^7^ 


1 

X 




v^8**17^^^ 


w3**7^ 


1 

X 


WX UllV^ 




^.3x17^ 


0 


wX Uill^/ ^CLXd 




w3^7^ 


1 
X 


^CLX d 




1^3117^^ 


1 
X 


mot" 




^3<^7^ 


1 

X 


WX 




v.^3n7v,/ 


2 


orhho/nara 


v.*j[ 3 "■2 7 ^^>^ 


w3**7^ 


1 

X 


J^dX d 


^1 3 "2 7 >'>»^ 


w3»* / w 


1 


mot a 


3 "-2 7 w 


w3"7*^ 


1 

X 




^13 '"►27'^^^ 


P-iHhO 
w3^v^ 


2 


orhho/nara 

wX IvAXW/ J^dX d 




\^3£i7\y 


1 


para 


wX4*^2 7 www 






msta 


w^^ 4*2 9 www 


C3H7O 


1 


ortho 


Ci aHtqOCO 

%^ 1 ^ *■ J ^^^^^^ 


C'^H70 

W J ** / w 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C3H70 


1 


para 


C15H310CO 


C3H70 


1 


meta 


C15H310CO 


C3H70 


1 


ortho 


C15H310CO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C3H70 


1 


para 
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m 


m 


X 




n 


Position 


C16H330CO 


C3H7O 


1 


meta 


CieHaaOCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C3H7O 


1 


para 


C17H35OCO 


C3H7O 


1 


meta 


CitHbsOCO 


C3H7O 


1 


ortho 


C17H350CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C3H7O 


1 


para 


C18H370CO 


C3H7O 


1 


meta 


C18H370CO 


C3H7O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C3H7O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C4H9O 


1 


para 


C3H70CO 


C4H9O 


1 


meta 


C3H70CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C4H9O 


1 


para 


C4H90CO 


C4H9O 


1 


meta 


C4H90CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C5H1XOCO 


C4H9O 


1 


para 


C5H110CO 


C4H9O 


1 


meta 


C5H110CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C5H110CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C4H9O 


1 


para 


C6H130CO 


C4H9O 


1 


meta 


C6H130CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C6H130CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C8H170CO 


C4H9O 


1 


para 


C8H170CO 


C4H9O 


1 


meta 


C8H170CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C8H170CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C4H9O 


1 


para 


C12H250CO . 


C4H9O 


1 


meta 


C12H250CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


para 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


meta 


C13H270CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C4H9O 


1 


para 


C14H290CO 


C4H9O 


1 


meta 


C14H290CO 


C4H9O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C4H9O 


1 


para 


Ci5H3iCx:o 


C4H9O 


1 


meta 


C15H31OCO 


G4H9O 


1 


ortho 


C15H31OCO 


C4H9O 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


para 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C4H9O 


1 


ortho 
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X 




n 


Position 




U41I9U 


A 


Ox CnO / pcLJL ol 


C17H35OCO 


p tr p 
C4K9U 


1 


pa.rE 


C17H35OCO 


jr r\ 
C4ri90 


1 




Ui7n35UUU 


P - U-.P 


X 


ortho 




P -Wii^O 
v^4ri9W 


4b 


ijx uiivj/ pax cL 


Ui8**37^^^ 


r» -tj_p 
V^4£i9VJ 


1 

X 


pclX^eL 






J. 




^18 "3 7^^^ 




1 




Cl8n.37UUU 


P - tT«P 
U4£l9W 


0 


ux^uuo/ petx^Gi 


p tj r\f^/^ 


P .17^ - P 


X 




C^3H7UUO 


P-U- - P 

C5H110 


1 
X 




C3H7UCO 


TT f\ 

C5H11O 


X 


ortho 


C3H7UC(J 


C5H110 




0 J. uJuLO/ petrol 


^ TT #^/^/^ 
C4II9OCU 


C5H11O 


X 


para 




P— IT- ~ P 


X 




P U PPP 




X 


OJTtllO 








/*\ "r* <^ / T% ^ ^ 

or cno/ pai cL 


P^U- « PPA 




X 


para. 


p»tj- « ppn 




X 




P-IT- - PP^ 


P»t7« « P 


X 


orcuo 


p-tj^ - ppp 


P-tT- * P 




or uno/ petrel 


P _ I^PP 

C6H13OCO 


P-U- - P 

C5H110 


X 


para 


C6H13OCO 


C5H110 


X 


mdta 


C6H13OCO 


CsHiiO 


1 


ortho 


C6HI3OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C8HI7OCO 


C5H11O 


1 


para 


CaHi70C0 


C5H11O 


1 


meta 


C8HI7OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C8H17OCO 


TT 

C5H11O 


0 
A 


0 r t h.o /para 


A>» TT rt^rt 
CI2H2SOCO 


C5HIIO 


X 


para 


C12H25OCO 


_TT_ /> 


X 


ni6ta 


P IT -PPP 


C5H110 


X 


ortho 


C12H25OCO 


C5H11O 




ortho/para 


CI3H27OCO 


C5HIIO 


X 


para 


C13H27OCO 


TT f\ 
C5H11O 


1 


meta 


C13H27OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


/««« TT ^\^^\ 
C13H27OCO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


CsHnO 


1 


para 


C14H29OCO 


m TT 
C5H11O 


1 

1 


meta 


C14H29OCO 


#^ TT 


•1 

1 


ortno 


C14H29OCO 


C5HIIO 




ortho/para 


P- _i7^ - r\r*f\ 
^lS"-3lO^O 


P IT- - P 
C5H11O 


X 


para 


p- _ Lr_ ^ opp 


P_ll- - P 


X 


nieta 


P- -tJ-. ^ ppp 


P-U- - P 


X 


ortho 


p- ,-u-- npn 
v#l 5 il3 1 UL» w 


p_lj- • P 


0 

A 


orcuo /para 


C16H33OCO 


C5H11O 


1 


para 


C16H33OCO 


C5H11O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C5H11O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C5H11O 


1 


para 
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X ^ 




n 


Position 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


meta 


C17H350CO 


C5H11O 


1 


or the 


C17H350CO 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C18H370CO 


C5H11O 


1 


para 


C18H370CO 


CsHuO 


1 


meta 


C18H370CO 


CsHnO 


1 


ortho 


C18H370CO 


CsHuO 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C6H130 


1 


para 


C3H70CO 


C6H130 


1 


meta 


C3H70CO 


C6H130 


1 


ortho 


C3H70CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C6H130 


1 


para 


C4H90CO 


C6H130 


1 


meta 


C4H90CO 


C6H130 


1 


ortho 


C4H90CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C6H130 


1 


para 


C5H110CO 


C6H130 


1 


meta 


C5H110CO 


CsHnO 


1 


ortho 


C5H110CO 


CsHuO 


2 


ortho/para 


C6H130CO 


C6H130 


1 


para 


C6H130CO 


C6H130 


1 


meta 


C6H130CO 


C6H130 


1 


ortho 


C6H130CO 




2 


ortho/para 


C8H170CO 


C6H130 


1 


para 


C8H170CO 


C6H130 


1 


meta 


C8H170CO 


C6H130 


1 


ortho 


C8H170CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C12H250CO 


C6H130 


1 


para 


C12H250CO 


C6H130 


1 


meta 


C12H250CO 


C6H130 


1 


ortho 


C12H250CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C6H130 


1 


para 


C13H270CO 


C6H130 


1 


meta 


C13H270CO 


C6H130 


1 


ortho 


C13H270CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C14H290CO 




1 


para 


C14H290CO 


C6H130 


1 


meta 


C14H290CO 


C6H130 


1 


ortho 


C14H290CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C15H310CO 


C6H130 


1 


para 


C15H310CO 


C6H130 


1 . 


meta 


C15H310CO 


C6H130 


1 


ortho 


C15H310CO 


CsHnO 


2 


ortho/para 


C16H330CO 


C6H130 


1 


para 


C16H330CO 


C6H130 


1 


meta 


C16H330CO 


C6H130 


1 


ortho 


C16H330CO 


C6H130 


2 


ortho/para 


C17H350CO 


C6H130 


1 


para 


C17H350CO 


C6H130 


1 


meta 


C17H3SOCO 


C6H130 


1 


ortho 
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n 

XI 






CfiHi^O 


2 


ortho/para 


Ci M-xnOCO 


^o'-^^XJ^ 


1 


para 


Ci ftH-^'rOCO 


CfiHi^O 


1 


met a 


Ci aH570C0 


CfiHi 3O 


1 


ortho 




CfiHi^O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C7H1SO 


1 


para 


C-iHtOCO 


W / J.XJ_5W 


1 


meta 


C3H70CO 


C7H150 


1 


ortho 


C-aH^OCO 


C7H1 qO 


2 


ortho/para 


CiiHoOCO 


C7H1 qO 


1 


para 


CaHoOCO 


C7Hlc;0 


1 


meta 


C4H9OCO 


C7H1SO 


1 


ortho 


C^HoOCO 


C7H1 sO 


2 


ortho/para 


CcHi 1 0CO 


C7H1RO 


1 


para 


CcHi 1 0CO 


C7H1 qO 


1 


meta 


CcHi 1 OCO 


C7Hl qO 


1 


ortho 


CcHi 1 0CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 




C7Hii;0 

w /x*isw 


1 


para 


CaHi-^OCO 


C7H150 


1 


meta 


CfiHi -^000 


C7HISO 


1 


ortho 


CfiHi -^CX^O 


C7H150 


2 


ortho/para 


CftHi70C0 


C7H150 


1 


para 




w /xx_LD^ 


1 


meta 


CoHnOCO 


C7H1 qO 


1 


ortho 


Co Hi -7 OCO 


C7H1 qO 
W7xii5w 


2 


ortho/para 




C*iHi cO 


1 


para 




CtHi cO 


1 


meta 


Ci oH-^cOCO 


C7H1 qO 


1 


ortho 


Ci iHotiOCO 


C7H1 qO 
w /xx^aw 


2 


ortho/para 


Pi -aHoTOCO 


P^HicO 
^7**X5^ 


1 


para 


Ci 0 Hot OCO 


C^HiqO 

^ /**Xb^ 


1 


meta 


Ci iH-i^OCO 


C7Hi kO 


1 


ortho 


Ci ■aH'i^OCO 


C7H1 qO 
w /xx^^w 


2 


ortho/para 


Ci yiHooOCO 


C7H1QO 


1 


para 


Ci /fHooOCO 


C7HiqO 


1 


meta 


Ci /iHoqOCO 

v*X4 2 J '-'WW 




1 


ortho 


Ci ii Hi a OCO 
w **2 1/ www 


C7HiqO 


2 


ortho/para 


Ci cHii OCO 


CtHi cO 


1 


para 


Ci c Hoi OCO 
wx5**3 1 wVfw 


P^Hi cO 


1 


meta 


Pi cHTnOPn 


PtHi eO 


1 


ortho 


Pi eH-aiOCO 


CtHi cO 


2 


WX licXXW/ ^/CLJ* vL 


CkH-siOCO 


CiHicO 


1 


para 


Pi tH-s-sOPO 
wl 0 "-3 3 w\-»i-/ 


CtHi cO 




meta 


Ci cH-a-iOCO 


P-jHi cO 


1 


ortho 


CifiH-^-iOCO 

w^.o^'^J jwww 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C7H150 


1 


para 


C17H35OCO 


C7H1SO 


1 


meta 


C17H35OCO 


C7H150 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C7H150 


1 


para 
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X 




n 


Position 


C18H370CO 


C7H15O 


1 


meta 


C18H370CO 


C7H15O 


1 


ortho 


C18H370CO 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


para 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


meta 


C3H70CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C3H70CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


para 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


meta 


C4H90CO 


C8H17O 


1 


ortho 


C4H90CO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


CsHiiOCO 


G8H17O 


1 


para 


C5H11OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C5H11OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


CsHnOCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C8H17O 


1 


para 


C6H13OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C6H13OCO 


CeHi70 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C8H17O 


1 


para 


C8H17OCO 


C8H17O 


1 


meta 


C8H17OCO 


C8H17O 


1 


ortho 


C8Hi7Cx:o 


C8H17O 


2 


ortho/para. 


C12H25OCO 


C8H17O 


1 


para 


C12H25OCO 


C8Hi70 


1 


meta 


C12H2SOC0 


C8H170 


1 


ortho 


C12H25OC0 


C8H170 


2 


ortho/para 


C13H27OCO 


C8H170 


1 


para 


C13H27OC0 


C8H170 


1 


meta 


C13H27OC0 


C8H170 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C14H29OC0 


C8H170 


1 


para 


C14H29OC0 


C8H170 


1 


meta 


C14H29OC0 


C8H170 


1 


ortho 


C14H290CO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C15H31OCO 


C8H170 


1 


para 


C15H31OCO 


C8H170 


1 


meta 


C1SH31OCO 


C8H170 


1 


ortho 


CisHsiOCO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C16H33OCO 


C8H170 


1 


para 


C16H33OCO 


C8H170 


1 


meta 


C16H33OCO 


C8H170 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C8H170 


1 


para 


C17H35OCO 


C8H170 


1 


meta 


C17H35OCO 


C8H170 


1 


ortho 


C17H35OCO 


C8H170 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C8H170 


1 


para 


C18H37OCO 


C8H170 


1 


meta 




CBK170 


1 


ortho 
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15 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 









n 


1 Position 


C18H370CO 


C8Hi70 


2 


1 ortho/para 


C3H70CO 


C12H25O 


1 


ipara 


C3H70CO 


C12H250 


1 


jmeta 


C3H70CO 


C12H2SO 


1 


1 or tho 


C3H70CO 


C12H25O 


2 


1 ortho/peura 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


ipara 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


jmeta 


C4H90CO 


C12H25O 


1 


1 ortho j 


C4H90CO 


C12H25O 


2 


1 ortho/para 


C5H110CO 


C12H250 


1 


Ipara | 


C5H110CO 


C12H25O 


1 


|meta j 


C5H110CO 


C12H25O 


1 


1 ortho 1 


C5H110CO 


C12H25O 


2 


1 ortho/para | 


C6H130CO 


C12H25O 


1 


jpara | 


C6H130CO 


C12H25O 


1 


|meta | 


C6H130CO 


C12H2SO 


1 


1 ortho 1 


CeHiaOCO 


C12H25O 


2 


ortho/para | 


C8H17OCO 


C12H25O 


1 


para ( 


C8H17OCO 


C12H25O 


1 


meta | 


C8H17OCO 


C12H25O 


1 


ortho 1 


C8H17OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para | 


C12H25OCO 


C12H25O 


1 1 


para | 


C12H25OCO 


1 C12H25O 


1 


meta | 


C12H25OCO 


C12H25O 


1 


ortho 1 


C12H25OCO 


C12H25O 


2 


ortho/para | 


C13H27OCO 


C12H25O 


1 


para | 


C13H27OCO 1 


C12H25O 


1 


meta | 


CX3H27OCO 1 


C12H25O 


1 1 


ortho 1 


C13H27OCO 


C12H25O 


2 1 


ortho/para | 


C14H29OCO 


C12H25O 


1 


para | 


1 C14H29OCO 1 


C12H25O 


1 I 


meta | 


C14H29OCO 1 


C12H25O 


1 1 


ortho 1 


C14H29OCO 1 


C12H25O 


2 j 


ortho/para j 


C15H31OCO 1 


C12H25O 


1 1 


para 


C15H31OCO 1 


C12H25O 


1 |meta | 


C15H31OCO 1 


C12H25O 


1 1 


ortho 


Ci5H3iOCO 1 


C12H25O 


2 1 ortho/para I 


C16H33OCO 1 


C12H25O 


1 h 


para 


C16H33OCO 1 


C12H25O 


1 |meta | 


C16H33OCO 


C12H25O 


1 lortho 1 


C16H33OCO 


C12H25O 


2 |< 


Drtho/para | 


C17H35OCO 


C12H25O 


1 I 


3ara ( 


C17H35OCO 1 


C12H25O 


1 u 


neta { 


C17H35OCO 1 


C12H25O 




)rtho I 


jCi7H350CO 1 


C12H25O 


2 |c 


)rtho/para | 


C18H37OCO 


C12H25O 


1 Ie 


)ara | 


C18H37OCO 


C12H25O 


1 |n 


leta j 


C18H37OCO 1 


C12H25O 


1 1 ortho 1 


C18H37OCO 1 


C12H25O . 


2 ortho/para | 


IC3H7OCO 1 


C14H29O 


1 Ipara | 



18 



DE 197 12 033 A 1 



X 


R5 


n 


Position 


C3H70CO 


C14H290 


1 


meta 


C3H70CO 


C14H290 


1 


ortho 


C3H70CO 


CX4H290 


2 


ortho/para 


C4H90CO 


C14H290 


1 


para 


C4H90CO 


C14H290 


1 


raeta 


C4H90CO 


C14H290 


1 


ortho 


C4H90CO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C5H110CO 


C14H290 


1 


para 


C5H110CO 


C14H290 


1 


meta 


C5H110CO 


C14H290 


1 


ortho 


CsHiiOCO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C6H13OCO 


C14H290 


1 


para 


C6H13OCO 


C14H290 


1 


meta 


CeHisOCO 


C14H290 


1 


ortho 


C6H13OCO 


C14H290 


2 


ortho/para 


C8H17OCO 


C14H290 


1 


para 


C8H17OCO 


C14H290 


1 


meta 


C8H17OCO 


C14H290 


1 


ortho 


C8Hi7Cx:o 


C14H29O 


2 


ortho/para 


CiaHasOCO 


C14H29O 


1 


para 


C12H250CO 


C14H29O 


1 


meta 


C12H250CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C12H250CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C13H270CO 


C14H29O 


1 


para 


C13H270CO 


C14H29O 


1 


meta 


C13H270CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C13H270CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C14H290CO 


C14H29O 


1 


para 


C14H290CO 


C14H29O 


1 


meta 


C14H290CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C14H290CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


Ci5H3iOCO 


C14H29O 


1 


para 


C1SH310CO 


C14H29O 


1 


meta 


C15H310CO 


C14H29O 


1 


ortho 


C15H310CO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C16H330C0 


C14H290 


1 


para 




C14H29O 


1 


meta 


C16H33OCO 


C14H29O 


1 


ortho 


C16H33OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C17H35OCO 


C14H29O 


1 


para 


C17H35OCO 


C14H290 


1 


meta 


C17H35OCO 


C14H29O 


1" 


ortho ^ 


C17H35OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C18H37OCO 


C14H290 


1 


para 


C18H37OCO 


C14H29O 


1 


meta 


C18H37OCO 


C14H29O 


X 


ortho 


C18H37OCO 


C14H29O 


2 


ortho/para 


C3H7OCO 


C16H330 


1 


para 


C3H7OCO 


C16H33O 


1 


meta 


C3H7OCO 


C16H33O 


1 


ortho 
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10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 



X 


1 


1 ^ 


1 Position 


\-#3n7Uv^U 


CX6H33O 


1 ^ 


|ortho/para 




1 ^ TT ^ 

C16H33O 


j 1 


Ipara 




C16H33O 


1 ^ 


|meta 


1..4H9UUU 


C1SH33O 


1 1 


1 ortho 




C16H330 


1 2 


(ortho/para 


CsHxxOCO 


C16H33O 


1 1 


Jpara 


C5HX10CO 


C16H33O 


1 1 


|meta 


C5H11OCO 




1 


1 ortho 


C5H1XOCO 


C16H330 


1 2 


1 ortho /para 


CeHxaOCO 


•C16H33O 


1 1 


jpara 




C16H33O 


1 1 


|meta 


V-5HX3UCO 


C16H330 


1 1 


Jortho 




C16H33O 


1 ^ 


1 ortho/para 


TT, r\f^ r\ 


CieH330 


1 1 


Ipara 


C8tlX70CO 


C16H330 


1 1 


|meta 


TT 

\^8Hx70CO 


C16H330 


1 ^ 


1 ortho 




C16H330 


1 2 


1 ortho/para 


CI2H25OCO 


C16H330 


1 1 


jpara 


CX2H25OCO 


C16H330 


1 1 


jmeta 


C12H250CO 


C16H330 


1 1 


1 ortho 


C12H250CO 


C16H330 


2 


1 ortho/para 


CI3H27OCO 


C16H330 


1 


[para 


CX3H27OCO 


C16H330 


1 


|meta 


CX3H27OCO 


C16H330 


1 


ortho 


C13H27OCO 


C16H330 1 


2 


ortho/para 


CX4H29OCO 1 


C16H330 


1 


para 


CI4H29OCO 


C16H330 


1 


meta 


^14^2 9 OCO 1 


C16H330 


1 j 


ortho 


, TT r\r^r\ 

^14^290^0 1 


C16H330 


2 


ortho/para 


ci5H3iCX;o 1 


C16H330 


1 1 


para 


CxsHsxOCO 1 


C16H33O 


1 j 


meta 


CX5H310CO 1 


C16H33O 


1 


ortho 


CxsHsiCXIO 1 


C16H33O 


2 1 


ortho/para 


CX6H33OCO 1 


C16H33O 


1 I 


para 


CX6H33OCO j 


C16H33O 


1 1 


meta 


CX6H33OCO 1 


C16H33O 


1 1 


ortho 


CI6H33OCO 1 


C16H330 


2 1 


ortho/para 


CI7H35OCO 1 


CieHaaO 


1 1 


para 


CI7H35OCO J 


C16H33O 


1 1 


meta 


CI7H35OCO 1 


C16H33O 


1 1 


ortho 


CI7H35OCO 1 


C16H33O 


2 1 


ortho/para 


CI8H37OCO 1 


C16H33O 


1 lj 


para 


^18H370CO 1 


C16H330 


1 Imeta 


CI8H37OCO 1 


C16H330 


1 l< 


^rtho 


Ci ftHnOCO 1 


^-'16^33^ 1 


2 |< 


Drtho/para 


C3H7OCO 1 


C18H370 


1 ll 


5ara 


C3H7OCO J 


C18H370 


1 u 


neta 


C3H7OCO 1 


C18H370 




)rtho 


C3H7OCO 1 


C18H370 


2 c 


>rtho/para 


C4H9OCO 1 


C18H370 j 


1 Ipara 
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n. 


Position 




C4H9UCU 


CI8H37O 


X 




5 


C4H9OCO 


_TT ^ 

C18H37O 


X 


Ox CIlU 




C4H9OCO 


C18H37O 


z 


OxCnO/pelxa 




CsHiiCXJO 


C18H37O 


1 








CI8H37O 


1 
X 




10 




r*. c\ 

v-18ti37U 


T 
X 


wX UXIU 




^18^37^ 




UX UliW// ^cixcx 






^18^37^ 








C6H13OCO 




X 




15 




^18*137^ 


1 
± 


UX UXILI 






^18*i37^ 




wX \,lX\Jf ^CIX 




C3rii7VJCO 


U18H37U 


X 


yax 01 






P- mU^mH 

^18"37^ 


1 

i. 




20 




v-18tt37U 


1 

X 


AT* ♦"Ha 

V/X UlXw 




CsHivOCO 


P TT 0 

C18H370 




Ox uUO/pclx a 




C12H250CO 


xj r\ 
C18H37O 


1 
X 


para 




C12H250CO 


TT 

C18H37O 


X 


(UGtia 


25 


C12H25OCO 


C18H37O 


X 


ox'tho 




^ TT /^/^^ 
CI2H25OCO 


P- .17. _ A 
CI8H37O 


A 


Ox CXIO/ pax a 




C13H27OCO 


CI8H37O 


X 


paira 




C13H270CO 


P- ^U- —A 

^18^37^ 


X 




30 


Cx3n27UCO 


P- «U-. « A 

^18^37^ 


1 

X 


Ox wuO 




CI3H27OCO 


C18H37O 


0 

z 


Ox Cno/ pax a 




TT f\r*r\ 
C14H29OCO 


C18H37O 


X 


para 




C14H29OCO 


TT 

C18H37O 


X 


niBta 


35 


C14H29OCO 


CX8H37O 


1 


ortho 




C14H29OCO 


rx r\ 
CI8H37O 




orcno/paxa 




Ci5H3iOCO 


IT 0 
CI8H37O 


X 


paira 




^« TV ^^^^^^ 

Ci5H3iOCO 


CI8H37O 


X 


ineta 


40 


C15H31OCO 


C18H37O 


1 


or cno 




C15H31OCO 


C18H37O 


*> 

2 


orcno/para 




C16H33OCO 


C18H37O 


1 


para 


1 


CI6H33OCO 


C18H37O 


1 


meta 


45 


CI6H33OCO 


CI8H37O 


1 


ore no 




CI6H33OCO 


^ TT f\ 
C18H37O 




or cno/ para 




C17H35OCO 


^ TT /*> 
C18H37O 


X 


para 




C17H35OCO 


tJ A 
CX8H37O 


X 


iQBtia 




CI7H35OCO 


CX8H37O 


X 


A v*4* Vt A 

orcuo 




C17H35OCO 


TT 

CX8H37O 




or CuO/ pax a 




C18H37OCO 


TT 

CX8H37O 


X 


para 




C18H37OCO 


CX8H37O 


•1 

X 


m6ta 


55 


C18H37OCO 


C18H37O 


1 


ortiio 




C18H37OCO 


CX8H37O 


2 


or t ho/par a 




CH3O 


CH3 


X 


para 




CH3O 


CH3 


X 


ni8ta 


60 




PWi 


1 

X 


orth.o 




CH3O 


CH3 


2 


ortho/para 




C2H5O 


CH3 


1 


para 


65 


C2H5O 


CH3 


1 


meta 


C2H5O 


CH3 


1 


ortho 
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Y 


1 


1 ^ 


1 Position ~n 


5 




1 CH3 


1 ^ 


1 ortno/para 1 




C3H70 


1 ^^3 


1 


j para | 




C3H70 


1 CH3 


1 ^ 


jmeta | 






1 PW^ 

1 ^"-3 


1 1 
1 ^ 


1 ortho 1 


10 


C3H7O 


1 nti- 
1 ^"3 


1 0 
1 ^ 


prtho/para | 




C4HgO 


1 ^^£13 


1 i 
1 


1 para | 




C/iHoO 


1 ^«3 


1 1 
1 ^ 


Imeta | 




C>iHoO 


1 ^«-3 


1 ^ 


1 ortho 1 


15 


CaHoO 


1 Pti* 
1 ^*13 


1 ^ 


j ortho/para \ 






1 ^^3 


1 1 
1 ^ 


iPara | 






1 PIT-. 

1 ^"-3 


1 1 
1 


|meta | 








1 t 
1 ^ 


[ortho 1 


20 




1 ^^3 


1 ^ 


ortho/para | 






1 PIT 

1 ^n.3 


1 ^ 


para j 






1 

1 ^-"3 


1 i 
1 


jmeta | 






1 PU- 

1 ^**3 


1 1 
1 1 


ortho 1 






1 ^U3 


1 0 
1 ^ 


ortho/para | 






1 PlI^ 
1 ^"-3 


1 ''- 


1 para | 






1 PU^ 
1 ^^3 


1 '''' 


1 meta ] 






PtJ 
^"3 


[ 1 
1 


1 ortho j 


30 


C0H1 




1 ^ 


ortho/para j 






PU 


1 


para | 






CH3 


1 


meta | 




^12'i25<J j 


CH3 


1 


ortho 1 


->j 


^12*125^ 


CH3 


2 


ortno/para | 




^13H270 1 


CH3 j 


1 1 


para | 




W3^27^^ 1 


CH3 j 


1 


meta | 




^13"27^ 1 


CH3 1 


1 j 


ortho 1 


40 


^13"27^ 1 


CH3 1 


2 1 


ortho/para | 




^14"29^ 1 


CH3 1 


1 1 


para | 




Ci/tHoaO 1 


un3 1 


1 1 


meta | 




CiaK'^qO I 


^0.3 \ 


1 1 


ortho 1 


45 


^14"-29^ 1 


CH3 1 


2 1 


ortho/para | 




Ci eH-i -I n 1 

^i5"31'-' 1 


CH3 1 


1 1 


para | 




^15**31^ 1 


/-ITT J 
CH3 1 


1 1 


meta ( 




^15"-31^ 1 


CH3 1 


1 1 


ortho 


SO 


CieH-s^n 1 

^15**31^ 1 


C.H3 1 


2 j 


ortno/para 




^lo**33^ 1 


CH3 1 


1 ] 


para 


{ 


^lo**33^ 1 


CH3 1 


^ |l 


tieta 


( 


^16"33^ 1 


CH3 1 


1 {( 


Drtho 


55 ( 


-IcH-s-aO 1 
-'lo**33^ 1 


Cn3 1 


2 I< 


Drtho/para 


( 


■•17"-35'-' 1 


Cti3 1 


1 ll 


:>ara 


( 




PU- 1 


1 |r 


neta 


c 


-17H^qO 1 


^113 1 




>rtho 


60 c 


^17H350 


CH3 1 


2 |c 


)rtho/para 


c 


-I8H37O 


CH3 1 


1 Ipara 


c 


'I8H37O 


CH3 1 


1 In 


leta 


c 


'I8H37O 


CH3 J 


1 (c 


►rtho 


65 Q 


'I8H37O J 


CH3 1 


2 |c 


>rtho/para 


L 


'H3O 1 


C2H5 1 


1 lp 


ara 
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X 


R5 


n 


Position 


CH30 


C2H5 


1 


meta 


CH30 


C2HS 


1 


ortho 


CH30 


C2H5 


2 


ortho/para 


C2H50 


C2H5 


1 


para 


C2H50 


C2H5 


1 


meta 


C2H50 


C2H5 


1 


ortho 


C2H50 


C2H5 


2 


ortho/para 


C3H70 


C2H5 


1 


para 


C3H70 


C2H5 


1 


meta 


C3H70 


C2HS 


1 


ortho 


C3H70 


C2HS 


2 


ortho/para 


C4H90 


C2HS 


1 


para 


C4H9O 


C2H5 


1 


meta 


C4H9O 


C2H5 


1 


ortho 


C4H9O 


C2HS 


2 


ortho/para 


C5H11O 


C2H5 


1 


para 


C5H11O 


C2HS 


1 


meta 


C5H11O 


C2HS 


1 


ortho 


C5H11O 


C2H5 


2 


ortho/para 


CeHiaO 


C2H5 


1 


para 


C6H13O 


C2HS 


1 


meta 


C6H13O 


C2H5 


1 


ortho 


CgHisO 


C2H5 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C2HS 


1 


para 


C8H17O 


C2H5 


1 


meta 


C8H17O 


C2H5 


1 


ortho 


C8H17O 


C2HS 


2 


ortho/para 


Ci2H3sO 


C2HS 


1 


para 


C12H25O 


C2H5 


1 


meta 


C12H25O 


C2H5 


1 


ortho 


C12H2SO 


C2HS 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C2HS 


1 


para 


C13H27O 


C2HS 


1 


meta 


C13H27O 


C2H5 


1 


ortho 


C13H27O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C14H29O 


C2HS 


1 


para 


Ci4H290 


C2HS 


1 


meta 


C14H29O 


C2H5 


1 


ortho 


C14H29O 


C2H5 


2 


ortho/para 


C1SH31O 


C2H5 


1 


para 


C1SH31O 


C2H5 


1 


meta 


CisHaiO 


C2H5 


1 


ortho 


Ci5H3iO 


C2H5 


2 


ortho/para 




C2H5 


1 


para 


C16H330 


C2H5 


1 


meta 


C16H330 


C2H5 


1 


ortho 


C16H330 


C2H5 


2 


ortho/para 


C17H350 


C2H5 


1 


para 


C17H350 


C2H5 


1 


meta 


CiyH^sO 


C2H5 


1 


ortho 
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10 



IS 



20 



30 



35 



40 



45 



SO 



55 



60 



65 



C17H35O 
C18H370 



C18H37O 
C18H37O 



C18H37O 

[chIo 



ICH30 



CH30 
C2HSO 



C2H50 



C2HSO 



IC3H7O 



C3H7O 
C3H7O 



25 IC3H7O 
C4H9O 



C4H9O 
C4H9O 



C4H9O 

jCsHuO 



[CsHuO 



C6H13O 



C6H13O 
C6H13O 



r5- 



C2H5 



C2H5 



C2H5 



C2H5 



C2H5 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



C3H7 



Position 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para" 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



para 



meta 



ortho 



ortho/para 



1 C8H170 


I C3H7 


1 1 


para 


C8H170 


C3H7 


1 1 


meta 


C8H170 


C3H7 


J 1 


ortho 


C8Hi70 


C3H7 


1 2 


ortho/para 


C12H250 


C3H7 


1 1 


para 


C12H250 


C3H7 


1 1 


meta 


C12H250 


C3H7 


1 


ortho 


C12H2SO 


C3H7 


! 2 


ortho/peura 


C13H270 


C3H7 


1 


para 


C13H270 


C3H7 


1 


meta 


C13H270 


C3H7 


1 


ortho 1 


C13H270 


C3H7 1 


2 


ortho/para | 


CUH290 




1 


para | 


C14H290 


C3H7 


1 


meta j 


C14H290 


C3H7 


1 


ortho 1 


C14H290 


C3H7 


2 


ortho/para | 


C15H310 


C3H7 


1 


para | 


t^lsH3lO 


C3H7 1 


1 


meta | 




C3H7 


1 


ortho 1 


C15H31O 


C3H7 


2 


ortho/para | 


C16H330 


C3H7 1 


1 


para i 



24 
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R5 


n 


Position 


C16H330 


C3H7 


1 


meta 




C3H7 


1 


ortho 


C16H330 


C3H7 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C3H7 


1 


para 


C17H35O 


C3H7 


1 


meta 


C17H350 


C3H7 


1 


ortho 


C17H350 


C3H7 


2 


ortho/para 


C18H370 


C3H7 


1 


para 


C18H370 


C3H7 


1 


meta 


C18H370 


C3H7 


1 


ortho 


C18H370 


C3H7 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H9 


1 


para 


CH30 


C4H9 


1 


meta 


CH30 


C4H9 


1 


ortho 


CH30 


C4H9 


2 


ortho/para 


C2H50 


C4H9 


1 


para 


C2H50 


C4H9 


1 


meta 


C2H50 


C4H9 


1 


ortho 


C2H50 


C4H9 


2 


ortho/para 


C3H70 


C4H9 


1 


para 


C3H70 


C4H9 


1 


meta 


C3H70 


C4H9 


1 


ortho 


C3H70 


C4H9 


2 


ortho/para 


C4H90 


C4H9 


1 


para 


C4H90 


C4H9 


1 


meta 


C4H90 


C4H9 


1 


ortho 


C4H90 


C4H9 


2 


ortho/para 


C5H110 


C4H9 


1 


peura 


C5H110 


C4H9 


1 


meta 


C5H110 


C4H9 


1 


ortho 


C5H110 


C4H9 


2 


ortho/para 


C6H130 


C4H9 


1 


para 


C6H130 


C4H9 


1 


meta 


C6H130 


C4H9 


1 


ortho 


C6H130 


C4H9 


2 


ortho/para 


C8H170 


C4H9 


1 


para 


C8H170 


C4H9 


1 


meta 


CaHi70 


C4H9 


1 


ortho 


C8H170 


C4H9 


2 


ortho/para 


C12H250 


C4H9 


1 


para 


C12H250 


C4H9 


1 


meta 


C12H250 


C4H9 


1 


ortho 


C12H250 


C4H9 


2 


ortho/para 


C13H270 


C4H9 


1 


para 


C13H270 


C4H9 


1 


meta 


C13H270 


C4H9 


1 


ortho 


C13H270 


C4H9 


2 


ortho/para 


C14H290 


C4H9 


1 


para 


C14H290 


C4H9 


1 


meta 


C14H29O 


C4H9 


1 


ortho 
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10 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 



A. 




n 


Position 




, rj 


2 


ortho/para 


^15 "31'-' 


TT 
C4H9 


1 


para 


^15"'31^ 


C4n9 


1 


meta 


^15**31^ 


TT 
C4H9 


1 


ortho 


^15**31^ 


C4H9 


2 


ortno/para 


^lo"33*-' 


- ur 
v^4ri9 


1 
1 


para 


^16"33^ 


C4H9 


1 


meta 


^lo**33^ 


C4H9 


1 


ortho 


Ci cHtjO 


U4H9 


2 


ortho/para 


Ci tHicO 


C4H9 


1 


para 


W7°-35^ 


r* IT 
C4H9 


1 


meta 




p- 

U4H9 


1 


ortho 


Ci tH^rO 


P^W« 

^4*19 




ortho/para 


W8"37^ 


C4H9 


1 


para | 




v^4rl9 


1 


meta | 


^18**37^ 


C IT 

U4£i9 


1 


ortho 1 


^18"'37^ 


P - IT- 

^4119 


2 


ortho/para j 




C5H11 


1 


para j 




C5HIX 


1 


meta | 


CH3O 




1 


ortho j 


CH3O 




2 


ortho/para j 






i 


para ( 






1 


meta | 


CoHcO 


C5H1I 


1 


ortho 


CnRcO 


/-I TT 
C5HIX 


2 


ortho/para | 




/-» TT 


1 


para j 


W3Z17VJ 


C5H11 


1 


meta | 


v,*3Xi7'»>' 


C5H11 


1 


ortho 1 


v-.3"-7'^ 


C5H1I 


2 


ortho/para | 




C5H1I 


1 


para | 




C5H1I 


1 


meta | 




C5H1I 


1 


ortho 1 




CsHu 


2 


ortho/para 1 




CsHii 


1 


para | 


^5">11^ 


^ rr 
C5H11 


1 


meta | 


CeR^ ^ n 


C5H11 


1 


ortho 1 


p-FT^ 4 n 


C5HU 


2 


ortho/para 1 


CrRi 
^o**13»-' 


C5H1I 


1 


para | 


^6«-13^ 


C5H1I 


1 


meta | 


^6**l3v 


C5H1I 


1 


ortho 1 


^6"13^ 


C5H1I 


2 < 


ortho/para j 


v*8"'17^ 


C5H1I 


1 ] 


para j 




TT 


1 I 


neta j 




0 rr 
C5H1X 


1 < 


Drtho 1 




P- tJ- - 


2 c 


Drtho/para | 


C12H2SO 


C5H11 


1 I 


3ara J 


C12H250 


C5H11 


1 r 


neta j 


C12H250 


C5H11 


1 c 


)rtho 1 


C12H250 


C5H11 


2 c 


)rtho/para | 


C13H270 


CsHii 


1 E 


ara | 
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m 






R5 


n 


Position 


C13H270 


C5H11 


1 


meta 


C13H270 


CsHu 


1 


ortho 


C13H270 


CsHii 


2 


ortho/para 


C14H290 


C5H11 


1 


para 


C14H29O 


C5H11 


1 


meta 


C14H29O 


C5H11 


1 


ortho 


C14H29O 


CsHii 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C5H11 


1 


para 


C15H31O 


CsHu 


1 


meta 


C15H31O 


C5H11 


1 


ortho 


C1SH31O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C16H330 


CsHu 


1 


para 


C16H33O 


CsHii 


1 


meta 


C16H33O 


CsHu 


1 


ortho 


C16H33O 


C5H11 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C5H11 


1 


para 


C17H35O 


C5H11 


1 


meta 


C17H35O 


CsHii 


1 


ortho 


C17H35O 


CsHu 


2 


ortho/para 


C18H37O 


CsHu 


1 


para 


C18H37O 


CsHii 


1 


meta 


C18H37O 


CsHu 


1 


ortho 


C18H37O 


CsHu 


2 


ortho/para 


CH3O 


C6H13 


1 


para 


CH3O 


C6Hl3 


1 


meta 


CH3O 


C6H13 


1 


ortho 


CH3O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C2HSO 


C6Hi3 


1 


para 


C2H5O 


C6H13 


1 


meta 


C2H5O 


C6H13 


1 


ortho 


C2H5O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C3H7O 


CeHu 


1 


para 


C3H7O 


C6H13 


1 


meta 


C3H7O 


CeHn 


1 


ortho 


C3H7O 


C6Hx3 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C6H13 


1 


para 


C4H9O 


C6H13 


1 


meta 


C4H9O 


C6H13 


1 


ortho 


C4H9O 


C6H13 


2- 


ortho/para 


CsHnO 


C6H13 


1 


para 


C5H11O 


C6H13 


1 


meta 


CsHixO 


C6H13 


1 


ortho 


C5H11O 


C6H13 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C6H13 


1 


para 


C6H13O 


C6H13 


1 


meta 


C6H13O 


C6H13 


1 


ortho 


C6H13O 


C6Hl3 


2 


ortho/para 


C8H17O 


CeHu 


1 


para 


C8Hi70 


C6H13 


1 


meta 


C8H17O 


C6H13 


1 


ortho 
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to 



15 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 



65 



1 


1 R5 


1 ^ 


1 Position 


CsHitO 


1 C«Hi 


1 2 


1 orcno/para 


C12H25O 




1 1 




: C12H25O 


1 CfiHi -> 


1 1 


jjiiBta 


C12H25O 




1 1 
1 X 




C12H25O 




1 2 


1 Ox Eiio/paxa 


C13H27O 




1 1 




C13H27O 




I ^ 


1 lileUa 


C13H27O 


C6H13 


1 




1 C13H27O 




1 2 


I OT*t*Hrt /T\9T»a 1 


C14H29O 


C6H13 


1 1 




C14H29O 




1 ^ 


|rnot*a 1 
1 illC UCL 1 


C14H29O 


C6H13 


1 1 


1 nT"hhn "1 


C14H29O 


C6H13 


2 


1 ux uno/ pcli a 1 


C15H31O 


CfiHi-* 


1 1 


1 T> a 1 

ipaxa 1 


C15H31O 




1 1 


tmsca 1 


C15H31O 


CfiHi -a 
1 ^o**13 


1 1 

1 


1 Ox cno 1 


C15H3XO 


i CcHi 1 

1 ^©"IS 


1 0 




C16H33O 


1 CfiHi-a 


1 1 


1 v*s 1 


C16H33O 




1 1 


1 mdta 1 


C16H33O 




1 1 


1 Ox uIlO 1 


C16H33O 


CfiHi 1 






C17H35O 




1 

1 X 


1 p^^a 1 


C17H35O 


^D"'13 


1 

X 


|in6ta 1 


C17H35O 


^o**13 


1 


1 ortxio 1 


C17H35O 


^6"13 


9 


ortho/para | 


C18H37O 1 


^o»13 j 


1 

X 




CX8H37O 1 


^6«13 


i 

X 


meta | 


C18H37O j 


^o**13 


1 

JL 


ortho 1 


C18H37O 1 


^o«13 




ortho/para | 


CH3O 1 




X 


para | 


CH3O 1 


CWoH i 


1 


meta | 


CH3O j 


CH-iO 1 
N*xi3Vi/ 1 


1 1 




CH3O j 


CHoO 1 


9 1 
1 


ortho/para | 


C2H5O 


CH-jH 1 
v.^£i3W 1 


1 1 


para | 


C2H5O 


CH-iO 1 


1 1 
1 


meta | 


C2H5O 


CH3O 1 


1 

X 1 




C2H5O 


CH3O 1 


1 




C3H7O 


CH3O 1 


1 1 

X 1 




C3H7O 


Cfl30 J 


1 1 

1 


Tieta 


C3H7O 


CH3O 1 


1 1 


ortho 


C3H7O 


CH3O 1 


2 |( 


Drtho/para 


C4H9O 


CH1O 1 


1 |] 


Dara 


C4H9O 


CH-»0 1 


1 |i 


neta 


C4H9O 


CH-jO 1 


1 . < 


^rtho 


C4H9O 


CH30 


2 ortho/para 


CsHuO 


CH30 1 


1 I 


)ara 


C5H11O 


CH30 


1 n 


lata 




CH30 1 


1 c 


•rtho 


C5H11O 


CH30 


2 c 


>rtho/para 


C6H13O 


CH30 1 


1 B 


ara 
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m 




X ^ 


R5 


n 


Position 




CH3O 


1 


meta 


CeHiaO 


CH3O 


1 


ortho 


CeHiaO 


CH3O 


2 


ortho/para 


CsHivO 


CH3O 


1 


para 


C8H17O 


CH3O 


1 


meta 


CsHivO 


CH3O 


1 


ortho 


C8H170 


CH3O 


2 


ortho/para 


C12H250 


CH3O 


1 


para 


C12H2SO 


CH3O 


1 


meta 


C12H250 


CH3O 


1 


ortho 


C12H250 


CH3O 


2 


ortho/para 


C13H270 


CH3O 


1 


para 


C13H270 


CH3O 


1 


meta 


C13H27O 


CH3O 


1 


ortho 


C13H27O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CH3O 


1 


para 


C14H29O 


CH3O 


1 


meta 


C14H29O 


CH3O 


1 


ortho 


C14H29O 


CH3O 


2 


ortho/para 


CxsHsiO 


CH3O 


1 


para 


CisH3iO 


CH3O 


1 


meta 


C1SH31O 


CH3O 


1 


ortho 


C15H31O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C16H33O 


CH3O 


1 


para 


C16H330 


CH3O 


1 


meta 


C16H33O 


CH3O 


1 


ortho 


C16H33O 


CH3O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


CH3O 


1 


para 


C17H350 


CH3O 


1 


meta 


C17H35O 


CH3O 


1 


ortho 


C17H35O 


CH3O 


2 


ortho/pcura 


C18H37O 


CH3O 


1 


para 


C18H37O 


CH3O 


1 


meta 


C18H37O 


CH3O 


1 


ortho 


C18H37O 


CH3O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C2H5O 


1 


para 


CH3O 


C2H5O 


1 


meta 


CH3O 


C2H5O 


1 


ortho 


CH3O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C2HSO 


1 


para 


C2H5O 


C2HSO 


1 


meta 


C2HSO 


C2H5O 


1 


ortho 


C2H5O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C3H7O 


C2H5O 


1 


para 


C3H7O 


C2H5O 


1 


meta 


C3H7O 


C2H5O 


1 


ortho 


C3H7O 


C2H5O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


para 


C4H9O 


C2H5O 


1 


meta 


C4Hj,0 


C2H5O 


1 


ortho 
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1 A 


1 


n 


Position 




1 C2rl50 


2 


ortho/para 


1 CcHi iO 


1 P-.tJ-.r\ 
1 U2n50 


1 


para 


1 CcWi iO 


1 r«-.tj 
1 v*2"50 


1 


meta 


1 CcHi iO 


1 v*2n5U 


1 


or the 


1 CcHi iO 


1 ^-2^15*-' 


2 


ortho/para 


1 ^6 "13^ 


1 /~» TT /*\ 

1 ^-2^50 


1 


para 


1 r**W« 


1 C2H5O 


1 


meta 


1 ^6*113^ 


1 C2H5O 


1 


ortho 




1 TT /N 
1 C2H5O 


2 


ortno/para 


1 v-.8"17U 


1 A 
1 C2H5O 


1 


para 




1 TT /N 
1 C2H5O 


1 


meta 


1 PoW«#»n 


1 TJ r\ 
1 C2H5O 


1 


ortho 




1 ^2*150 


2 


ortno/para 




1 0 TT ^ 
1 C2H5O 


1 


para 


1 ^12«>2S^ 


1 C2H5O 


1 


meta 


1 C-i oW-^eH 


1 r* u r\ 
\ C2H5O 


1 


ortho 


1 ^12"25^ 


\ \^2'^5^ 


2 


ortho/para 


1 ^13**27'-' 


1 ^2^50 


1 


para 


1 ^13^27^ 


1 TT r\ 
C2H5O 


1 


meta 


I ^13*127*-' 


1 TT /*\ 


1 


ortho 


p-'13n270 


C2H5O 


2 


ortho/para | 




C2H5O 


1 


para j 


1 TT_ _ 1^ 


C2H5O 


1 


meta | 


C14H29O 1 


C2H5O 


1 


ortho 1 


1 P- . rj r\ 


C2H5O 


2 


ortno/para | 


1 P^ M A 1 

p-'15H3iO 1 


C2H5O 


1 


para ( 


1 P* fU't « n 1 
1 ^15*13 1^ 1 


C2H5O 


1 


meta | 


iPieWoin 1 

1 ^15"-31^ 1 


C2H5O 


1 


ortho 1 


|p-ctj--n 1 

1 ^15"^31^ 1 


C2H5O 


2 


ortho/para | 




C2H5O 


1 


para j 


jv,*16«33^ 1 


TT 

C2H50 


1 


meta | 


1 ^16*133^ 1 


^ TT 
C2H5O 


1 


ortho 1 


1 ^16*133^^ 1 


TT ^ 
C2H5O 


2 


ortho/para | 


lp--tT--,n 1 
lux7ri35U 1 


C2H5O 


1 


para | 


lp^_ti__i-> r 
1V-17W35U 1 


C2H5O 


1 


meta | 




C2H5O 


1 


ortho j 


i P* nU'^^P 1 
1^17^35^ 1 


C2H5O 


2 


ortho/para | 


1^18^137^ 1 


C2H5O 


1 


para | 


jW8ii370 1 


C2H5O 


1 


meta | 


1 P- *w*-ri 1 ' 


C2H5O 


1 


ortho 1 


1 P* ^^u^xp ' ' 1 
1^18^37^ 1 


C2H5O 


2 


ortho/para | 


1 CW-sO 1 
1 ^*i3^ 1 


C3H7O 


1 1 


tteta 1 


1 PFT^n i 


C3H7O 


1 1 


para | 


1 pR^n 1 

1 ^**i3^ 1 


C3H7O 


1 < 


Drtho 1 


1 CH30 


P^tT-A 
^-31171^ 


2 ( 


5rtho/para | 


C2H50 1 


C3H7O 


1 I 


)ara | 


C2H50 I 


C3H7O 


1 t 


neta | 


C2H50 1 


C3H7O 


1 C 


>rtho 1 


C2H50 1 


C3H7O 


2 c 


>rtho/para | 


C3H70 1 


C3H7O 


1 t 


)ara | 
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w 




X ^ 




n 


Position 


C3H70 


C3H70 


1 


meta 


C3H70 


C3H70 


1 


ortho 


C3H70 


C3H70 


2 


ortho/para 


C4H90 


C3H70 


1 


para 


C4H90 


C3H70 


1 


meta 


C4H90 


C3H70 


1 


ortho 


C4H90 


C3H70 


2 


ortho/para 


C5H110 


C3H70 


1 


para 


C5H110 


C3H70 


1 


meta 


CsHnO 


C3H70 


1 


ortho 


CsHuO 


C3H70 


2 


ortho/para 


C6H130 


C3H70 


1 


para 


C6H130 


C3H70 


1 


meta 


C6H130 


C3H70 


1 


ortho 


C6H130 


C3H70 


2 


ortho/para 


C8H170 


C3H70 


1 


para 


C8H170 


C3H70 


1 


meta 


C8H170 


C3H70 


1 


ortho 


C8H170 


C3H70 


2 


ortho/para 


C12H250 


C3H70 


1 


para 


C12H250 


C3H70 


1 


meta 


C12H250 


C3H70 


1 


ortho 


C12H250 


C3H70 


2 


ortho/para 


C13H270 


C3H70 


1 


para 


C13H270 


C3H70 


1 


meta 


C13H270 


C3H70 


1 


ortho 


C13H270 


C3H70 


2 


ortho/para 


C14H290 


C3H70 


1 


para 


C14H290 


C3H70 


1 


meta 


C14H290 


C3H70 


1 


ortho 


Ci4ll290 


C3H70 


2 


ortho/para 


C15H3XO 


C3H70 


1 


para 


C15H3XO 


C3H70 


1 


meta 


C15H310 


C3H70 


1 


ortho 


C15H310 


C3H70 


2 


ortho/para 


C16H330 


C3H70 


1 


para 


C16H330 


C3H70 


1 


meta 


C16H330 


C3H70 


1 


ortho 


C16H330 


C3H70 


2 


ortho/para 


C17H350 


C3H70 


1 


para 


C17H350 


C3H70 


1 


meta 


C17H350 


C3H70 


1 


ortho 


C17H350 


C3H70 


2 


ortho/para 


C18H370 


C3H70 


1 


para 


C18H370 


C3H70 


1 


meta 


C18H370 


C3H70 


1 


ortho 


C18H370 


C3H70 


2 


ortho/para 


CH30 


C4H90 


1 


meta 


CH30 


C4H90 


1 


para 


CH30 


C4H90 


1 


ortho 
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1 Y 
I 


o5 


n 


Position 


jCHaO 






orcno/para | 






1 

X 


pars. ] 


. C2H5O 




1 

X 


mAf* A 1 

uieua j 


1 C2H5O 




1 

X 


Ux uUO 1 


1 C2H5O 


C4H9O 


2 


uxcno/paxa | 


IC3H7O 


C4H9O 


1 


T^a IT A 1 

jt/cix a 1 


IC3H7O 


C4H9O 




moh A 1 
iiicuoi 1 


IC3H7O 


CviHoO 


1 

X 


L/XUXIO 1 


C3H7O 


CiiHaO 
v»4**j^ 


p 


Oxcxio/pclxa 1 


IC4H9O 


CxHaO 
Ni»4^3^ 


1 
X 


pclx cl 1 




CiifTftn 

v«4^9^ 


1 
X 


mctia 1 


CiiHaO 


Sa>4^9^ 


1 

X 


oirtslio 1 


CaHqO 


CiiRftO 
\04n9w 




oxtno/para | 


ICqHnO 




1 

X 


para | 




v^4'^9^ 


1 

X 


m^'t- a 1 
Ulc t.a 1 


1 CqHi 1 0 


p>iR«n 


X 


ortiio 1 


CqHllO 




0 


Oiuno/paxa 1 




CiiRttH 
Ni'4^9^ 


1 
X 


pa3ra j 




C>!HqO 


1 

X 


niGta 1 


CfiHi -iO 


C>iRoO 


1 

X 


Oxuno 1 




CiiRon 

W4ii9v<^ 


0 

A 


orcno/para | 


CaHi70 


\«^ci9 w 


X 


pajca 1 


1 CqHitO 


v,»4£i9U 


X 


ineta | 


1 CoHinO 


P «R<«A 


X 


ortho 1 


ICoHitO 


pjiR«ri 
w4n.9 w 




ortno/para | 


1 ^12 "-2 5*^ 


^4^9^ 




para | 




i^4ii9U 


X 


meta | 


1 Cl oH-secO 


PiiWrtO 
v.»4'^9^ 


-1 

X 


ortho 1 


1 *-'12"25V-' 


v.«4£i9U 




ortho /para | 


1 Cl 'iV^*\nC\ 
\ *-'13"27^ 


U41I9U 


X 


paxa 1 






X 


meta | 


1 Ci -aHnO 
1^1 3 "2 7^ 


V.4119U 


X 


ortho 1 


1 Ci -iHTrO 


p-w^n 


A 


ortho/para | 


1 Ci aHooO 


PiiRrtO 
^4"9'^ 


1 
X 


para | 


i Ci aHoqO 


P^R«0 
v*4**9^ 


X 


meta | 


1 Ci aH'JoO 


w4**^9^ 


X 


ortho 1 


1 Ci aHioO 


P^tR^n 
v^4^9^ 




ortho/para | 


Ci rH-^iO 


^4^9^ 


-1 
X 


para | 


1C1 i;H^iO 


p . tr-,n 
^4**9'^ 


X 


meta | 


ICi i^H-aiO 


v^4**9^ 


X 


ortiio 1 


ICl qHllO 




0 

A 


ortno/para | 


lCifiH-4^0 


P^ Wi«fl 


i 

X 


para | 


ICifiH^^O 


PiiW/*n 
^4''^9^ 


i 

X 


tneta | 


ICifiH'i'lO 
i ^10**3 3 V 


P^WaH 
\^4n9U 


X 


ortho 1 


C16H33O 


CdHoO 


2 ( 


ortho/oaifa 1 

*miX\Jf Am Ci 1 


C17H35O 


C4H90 


1 ] 


para | 


IC17H35O 


C4H90 


1 I 


neta j 


C17H35O 


C4H90 


1 < 


3rtho j 


C17H35O 


C4H90 


2 < 


Drtho/para j 


IC18H37O 


C4H90 


1 I 


}ara 
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. m 




X ^ 


r5 


n 


Position 


C18H370 


C4H9O 


1 


meta 


C18H370 


C4H9O 


1 


ortho 


C18H370 


C4H9O 


2 


ortho/para 


CH30 


C5H11O 


1 


meta 


CH30 


CsHuO 


1 


para 


CH3O 


C5H11O 


1 


ortho 


CH3O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C2HSO 


CsHiiO 


1 


para 


CaHsO 


CsHiiO 


1 


meta 


C2HS0 


C5H11O 


1 


ortho 


C2H5O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C3H7O 


CsHuO 


1 


para 


C3H7O 


C5H11O 


1 


meta 


C3H7O 


CsHiiO 


1 


ortho 


C3H7O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C4H9O 


C5H11O 


1 


para 


C4H9O 


CsHuO 


1 


meta 


C4H9O 


CgHiiO 


1 


ortho 


C4H9O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C5H11O 


CsHiiO 


1 


para 


C5H11O 


C5H11O 


1 


meta 


C5H11O 


CgHuO 


1 


ortho 


C5H11O 


CsHixO 


2 


ortho/para 


C6H13O 


CsHiiO 


1 


para 


C6H13O 


C5H11O 


1 


meta 


C6H13O 


C5H11O 


1 


ortho 


C6H13O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C5H11O 


1 


para 


C8H17O 


C5H11O 


1 


meta 


C8H17O 


C5H11O 


1 


ortho 


C8H17O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C12H250 


CsHiiO 


1 


para 


C12H25O 


C5H11O 


1 


meta 


C12H250 


CsHuO 


1 


ortho 


C12H25O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C13H27O 


CsHuO 


1 


para 


C13H27O 


C5H11O 


1 


meta 


C13H27O 


C5H11O 


1 


ortho 


C13H27O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C14H29O 


CbHuO 


1 


para 


C14H29O 


C5H11O 


1 


meta 


C14H29O 


C5HUO 


1 


ortho 


C14H29O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C15H31O 


C5H11O 


1 


para 


C15H31O 


C5H11O 


1 


meta 


C1SH31O 


CsHuO 


1 


ortho 


C15H31O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C16H330 


C5H11O 


1 


para 


C16H33O 


C5H11O 


1 


meta 


C16H33O 


C5H11O 


1 


ortho 
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10 



IS 



20 



25 



30 



35 



40 



45 



50 



55 



60 
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X 


R5 


n 


Position 


C16H330 


C5H11O 


2 


ortho/para 


C17H350 


C5H11O 


1 


para 


C17H3SO 


C5H11O 


1 


meta 


u r\ 
Cl7n350 


CsHiiO 


1 


ortho 


C17H35O 


CsHiiO 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C5H11O 


1 


para 


C18H37O 


C5HX1O 


1 


meta 


C18H37O 


C5H11O 


1 


ortho 


C18H37O 


C5H11O 


2 


ortho/para 


CH3O 


C6Hi30 


1 


meta 


Cn30 


C6H13O 


1 


para 


^1130 


C6H13O 


1 


ortho 


CH3O 


C6Hi30 


2 


ortho/para 


C2H5O 


C6H13O 


1 


para 


/-^ TT r\ 
C2H5O 


C6H13O 


1 


meta 


IT ^ 


C6H13O 


1 


ortho 




C6H13O 


2 


ortho/para 


U3Jti7U 


^ TT 

C6H13O 


1 


para 


/-•^ TJ_/-\ 
^31170 


C6H13O 


1 


meta 


U3£l7U 


CgHiaO 


1 


ortho 


U3H7O 


CeHisO 


2 


ortho/para 




CeHisO 


1 


para 


Tt /*N 
C4H9O 


C6H13O 


1 


meta 


C4H9O 


C6H13O 


1 


ortho 


C4H9O 




2 


ortho/para 


C5H11O 


C6H13O 


1 


para 


C5H11O 


C6H13O 


1 


meta 


C5H1IO 


C6H13O 


1 


ortho 


C5HI1O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C6HI3O 


C6H13O 


1 


para 


C6HI3O 


C6H13O 


1 


meta 


CeHiaO 


C6H13O 


1 


ortho 


C6H13O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


C8HX7O 


C6H13O 


1 


para 


C8H17O 


CsHnO 


1 


meta 


C8H17O 


CsHnO 


1 


ortho 


C8H17O 


C6H13O 


2 


ortho/para 


CI2H25O 


C6H13O 


1 


para 


CI2H25O 


C6H13O 


1 


meta 


CI2H25O 


C6H13O 


1 


ortho 


C12H250 


C6H13O 


2 


ortho/para 


TT 

C13H27O 


CgHisO 


1 


para 


C13H27O 


C6H13O 


1 


meta 


r* TT ^ "" 

C13H270 


C6H13O 


1 


ortho 




U$£ll3U 


z 


Drtho/para 


C14H29O 


C6H13O 


1 ] 


para 


C14H29O 


C6H13O 


1 I 


neta 


C14H29O 


C6H13O 


1 ( 


3rtho 


C14H29O 


C6H13O 


2 ( 


Drtho/para 


C15H31O 


C6H13O 


1 


^ara 
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X • 




n 


Position 


CisHaiO 


C6H13O 


1 


meta 


CisHaiO 


C6H13O 


1 


ortho 


CisHaiO 




2 


ortho/para 


C16H33O 


C6H130 


1 


para 


CX6H330 


C6H130 


1 


meta 


C16H33O 


C6H130 


1 


ortho 


C16H33O 


C6H130 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C6H130 


1 


para 


C17H35O 


C6H130 


1 


meta 


C17H3SO 


C6H130 


1 


ortho 




C6H130 


2 


ortho/para 


C18H370 


C6H130 


1 


para 


CibHstO 


C6H130 


1 


meta 


C18H370 


C6H130 


1 


ortho 


C18H370 


C6H130 


2 


ortho/para 


CH30 


C7H150 


1 


meta 


CH30 


C7H150 


1 


para 


CH30 


C7H150 


1 


ortho 


CH30 


C7H150 


2 


ortho/para 


C2HSO 


C7H1SO 


1 


para 


C2H50 


C7H150 


1 


meta 


C2H50 


C7H150 


1 


ortho 


C2H50 


C7H150 


2 


ortho/para 


C3H70 


C7H150 


1 


para 


C3H70 


C7H150 


1 


meta 


C3H70 


C7H1SO 


1 


ortho 


C3H70 


C7H150 


2 


ortho/para 


C4H90 


C7H1SO 


1 


para 


C4H90 


C7H150 


1 


meta 


C4H90 


C7H15O 


1 


ortho 


C4H90 


C7H15O 


2 


ortho/para 


CsHuO 


C7H1SO 


1 


para 


CsHiiO 


C7H1SO 


1 


meta 


C5H11O 


C7H15O 


1 


ortho 


CsHiiO 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C6H13O 


C7H15O 


1 


para 


C6H13O 


C7H15O 


1 


meta 


C6H13O 


C7H15O 


1 


ortho 


C6H13O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C8H17O 


C7H15O 


1 


para 


C8H17O 


C7H15O 


1 


meta 


C8H17O 


C7H15O 


1 


ortho 


C8H17O 


C7H15O 


2 


ortho/para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


para 


C12H25O 


C7H15O 


1 


meta 


C12H25O 


C7Hi50 


1 


ortho 


C12H25O 


C7H1SO 


2 


ortho/para 


C13H27O 


C7H150 


1 


para 


C13H27O 


C7H1SO 


1 


meta 


C13H27O 




1 


ortho 
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V 

A 




n 


Position 


5 




p— U- -r\ 
WH15O 




or t ho/para 






C7H15O 


1 


para 




^14"29^ 




1 


meta 






r'— -A 


1 


ortho 1 


10 


^14"-29^ 


C7H15O 


z 


ortho/para | 






P..U. -.A 

^7^150 


1 


para ] 




^15"'31^ 


C7H15O 


1 


meta | 






C7H15O 


1 


ortho 1 


15 


W 5*131*-' 


C7H15O 


2 


ortho/para | 




^6^33^ 


C7H15O 


1 


para | 




^16^33^ 


C7H15O 


1 


meta | 




^16"33^ 


C7H15O 


X 


ortho 1 


20 


^16"-33^ 






ortho/para | 




^17^35'-' 


C7H15O 


1 


para | 




*^17"'35^ 


C7H15O 


1 
1 


meta | 




W7**35^ 


P-U- 


X 


ortho 1 


ZD 


^17"35^ 


P-U. - A 
WH15O 


z 


ortho/para | 




^18"37*-' 


P— —A 


1 

X 


para | 




W 8*13 7^ 


C7H15O 


1 


meta | 




P-t ATTo^n 


C7H15O 


1 


ortho 1 


30 


P* AtT^MA 


C7H15O 


2 


ortho/para | 






C8H17O 


1 


meta j 






C8H17O 


1 


para J 






C8H17O 


1 


ortho 1 


35 


Url3U 


C8H17O 


2 


ortho/para | 






C8H17O 


1 


para | 






C8H17O 


1 


meta | 


40 


^2**S^ 


C8H17O 


1 


ortho 1 


P*lX-0 


C8H17O 


2 


ortho/para | 




^-3n.7U 


C8H17O 


1 


para | 




U3n7U 


C8H17O 


1 


meta | 




v*3n7U 


C8H17O 


1 


ortho 1 


45 


tr 

C3H7O 


C8H17O 


2 


ortho/para | 




1^ u r\ 


C8H17O 


1 


para | 






C8H17O 


1 


meta | 






C8H17O 


1 


ortho j 


50 


p - tT„n 


C8H17O 


2 


ortho/para | 




p_ij^ -O 


C8H17O 


1 


para | 




PeW^^n 


C8H17O 


1 


meta | 






C8H17O 


1 


ortho 1 


55 




C* ^XJ A 

C8H17O 


2 


ortho/para | 






P-.IJ- -A 

w8rli7U 


1 


para ) 




^o"-13^ 


P-.IJ- - A 


X 


meta j 




^6**13*-' 


A-U —A 


X 


ortho 1 


60 


C6H13O 


CflHnO 


2 




( 


::8Hi70 


C8H17O 


1 ] 


para | 


( 


::8Hi70 


C8H17O 


1 I 


tieta 1 


( 


:8Hi70 


C8H17O 


1 < 


Drtho I 


65 


^8Hi70 


CsHuO 


2 ( 


Drtho/para | 


< 


:i2H250 


C8H17O 


1 I 


para j 
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X 




n 


Position 


C12H250 


C8H17O 


1 


meta 


C12H250 


C8Hi70 


1 


ortho 


C12H250 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C13H270 


C8H17O 


1 


para 


C13H270 


C8H17O 


1 


meta 


C13H270 


C8H17O 


1 


ortho 


C13H270 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C14H290 


C8H17O 


1 


para 


C14H290 


C8H17O 


1 


meta 


C14H290 


CaHnO 


1 


ortho 


C14H290 


C8H17O 


2 


ortho/pcura 


C15H310 


C8H17O 


1 


para 


C15H310 


C8H17O 


1 


meta 


C15H310 


C8H17O 


1 


ortho 


C15H310 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C16H330 


C8HX7O 


1 


para 


C16H330 


CeHnO 


1 


meta 


C16H330 


C8H17O 


1 


ortho 


C16H33O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C17H35O 


C8H17O 


1 


para 


C17H35O 


C8H17O 


1 


meta 


C17H350 


C8H17O 


1 


ortho 


C17H35O 


C8H17O 


2 


ortho/para 


C18H37O 


C8H17O 


1 


para 


C18H37O 


C8H17O 


1 


meta 


C18H37O 


C8H17O 


1 


ortho 


C18H37O 


C8H17O 


2 


ortho/para 











Die erfindungsgem^ zu verwendenden Verbindungen der Formel I bis JE kdnnen nach der Gleicbung 

- 3 ROH 

Rl CH2 R2 + R^ NH2 + R3C40R)3 ► I 



R = CH3r C2H5 

durch Kondensation hergestelU werden, wobei bis R^ die oben genannte Bedeutung haben, 

Beispielsweise ergibt die Umsetzung von 2,4-Peatandion mit Anthraniisaure-2-etby Ibexylester und IViethylorthofor- 
miat die Verbindung 24 in Tabelle 2. 

Die Lichtschutzmittel enthaltenden kosmetischen und phannazeutischen Zubereitungen sind in der Regel auf der Ba- 
sis eines IVagers, der mindestens eine Olphase enthait. £s sind aber auch Zubereitungen ailein auf w^riger Basis bei 
Verwendung von Verbindungen mit hydrophilen Substituenten moglich. DemgemaB konunen Ole, Ol-in-Wasser- und 
Wasser-in-OI-Emulsionen, Cremes und Fasten, Lippenschutzstiftmassen oder fettfreie Gele in Beuracht. 

Solche Sonnenschutmraparate kdnnen demgemSB in flUssiger, pastSser oder fester Form vorliegen, beispielsweise als 
Wasser-in-Ol-Cremes, Ol-in-Wasser-Cremes und -Lotionen, Aerosol-Schaumcremes, Gele, Ole, Fettstifte, Puder, Sprays 
Oder alkobolisch-wSfirige Lotionen. 

ttbliche Olkomponenten in der Kosmetik sind beispielsweise Parafiinol, Glycerylstearat, Isopropylmyristat, Diisopro- 
pyladipat, 2-£thylhexans^urecetylstearylester, hydriertes Polyisobuten, Vaseline, CaprylsUure/Caprins^ure-THglyceride, 
mikrokristallines Wachs, Lanolin und Stearinsaure. 

Obliche kosmetische Hilfsstofife, die als Zusatze in Betracht kommen kdnnen, sind z. B. Co-£mulgatoren, Fette und 
Wachse, Stabilisatoren, Verdickungsmittel, biogene Wirkstoffe, Fibnbildner, Duftstoffe, Farbstoffe, PerlglanzmitteU 
Konservierungsmitlel, Pigmente, Elektrolyle (z. B. Magnesiumsulfat) und pH-Regulatoren. Als Co-Eraulgatoren kom- 
men vorzugsweise bekannte W/O- und daneben auch 0/W-Emulgatoren wie etwa Polyglycerinester, Sorbitanester oder 
teilveresterte Glyceride in Betracht. Typische Beispiele fur Fette sind Glyceride; als Wachse sind u. a. Bienenwachs, Par- 
affinwachs oder Mikrowachse gegebenenfails in Kombination mit hydrophilen Wachsen zu nennen. Als Stabilisatoren 
kdnnen Metallsalze von Fettsauien wie z. B. Magnesium-, Aluminium- und/oder Zinkstearat eingesetzt werden. Geeig- 
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^ ^ , elsweise vemetzte PolyacrylsSuren und dmn Deriv^Bysaccharide, insbesonderc 

Xanttian-Gum, Guar-Guar, Agar-Agar, Alginate und lyiosen, CarboxymethylceUulose und HydroxyethylceUulose, fer- 
ner Fettalkohole, Monoglyceride und Fettsauren, Polycrylate, Polyvinylalkohol und Polyvinylpynx>lidon. Unter bioge- 
nen Wrkstoffen sind beispielsweise Pflanzenextrakte, EiweiBhydrolysate und Vitaminkomplexe zu veretehen. Ge- 
brSuchliche Filmbildner sind beispielsweise HydrocoUoide wie Chitosan, mikrokristallines Chitosan oder quateraiertes 
Chitosan. PolyvinylpyrroUdon. VinylpyrroHdon- Vinylacetat-Copolymerisate, Polymere der Acrylsaurereihe, quatemare 
CcUulosc-Denvate und ahnUche Verbindungen. AIs Konservieningsmittel eignen sich beispielsweise Formaldehydio- 
sung, p-Hydroxybenzoat oder Sorbinsaure. AIs Perlglanzmittel konunen beispielsweise Glycoldistearinsaureester wie 
Ethylenglycoldistearat, aber auch Fettsauren und Fettsauremonoglycolester in Betracht. AIs Farbstoffe konnen die fiir 
kosmetische Zwecke geeigneten und zugelassenen Substanzen verwendet werden, wie sie beispielsweise in der Publika- 
tion "Kosmetische Farbemitter der Farbstoffkoimmission der Deutschen Forschungsgemeinschaft, veroffentlicht im 
n^^^u^^^""^; Weinheim, 1984, zusammengesteUt sind. Diese FarbstoflFe wwden ObUcherweise in Konzentration von 
0,001 bis 0,1 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Mischung, eingesetzt 

Der Gesamtanteil der Hilfs- und ZusatzstoflFe kann 1 bis 80, vorzugsweise 6 bis 40 Gew.-% und der nicht wSBrige An- 
teil fAktiysubstanz") 20 bis 80, vorzugsweise 30 bis 70 Gew.-% - bezogen auf die Mittel - betragen. Die HersteUung 
der Mittcl kann in an sich bekannter Weise, d. h. beispielsweise durch HeiB-, Kalt-, HeiB-HeiB/Kalt- bzw. PIT-Emulgie- 
™c?u?^P"* handelt es sich um ein rein mechanisches Verfahren, eine chemische Reaktion findet nicht statt 

SchhcBhch kSnnen weitere an sich bekannte im UV-A-Bereich absorbierenden Substanzen mitverwendet werden, so- 
fern sie im Gesamtsystem der erfindungsgemaB zu verwendenden Kombination aus UV-B und UV- A-Filter stabil ^d. 

Gegenstand der vorliegenden Erfindung sind weiterhin kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen die 0 1 bis 
10 Gew.-%, vorzugsweise 1 bis 7 Gew.-%, bezogen auf die gesamte Menge der kosmetischen und pharmazeutischen Zu- 
bereitung, erne oder mehrere der Verbindungen der Formel I zusammen mit an sich fur kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-B-Bereich absorbierenden Verbindungen als Lichtschutzmittel enthalten, wobei die 
Verbindungen der Formel I in der Regel in geringerer Menge als die UV-B-absorbierenden Verbindungen eingesetzt wer- 

Der groBte Tfeil der Lichtschutzmittel in den zum Schutz der menschUchen Epidermis dienenden kosmetischen und 
pharmazeutischen Zubereitungen besteht aus Verbindungen, die UV-Licht im UV-B-Bereich absorbi^en d h im Be- 
reich von 280 bis 320 nm. Beispielsweise belragt der AnteU der erfindungsgemaB zu verwendenden UV-A- Absorber 10 
bis 90 Gew.-%. bevorzugt 20 bis 50 Gew..% bezogen auf die Gesamtinenge von UV-B und UV-A-absorbierenden Sub- 
stanzen. 

Als U V-B-Filtersubstanzen, die in Kombination mit den erfindungsgemaB zu verwendenden Verbindungen der Formel 
I angewandt werden. kommen beUebige UV-B-Filtcrsubstanzen in BctrachL Beispielsweise sind zu nennen: 
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m m 


Nr. 


stoct 


CAS-Nr . 
(=saure) 




4 * AinxnoDBnzoeoaure 


150-13-0 


2 


3 - (4 ' Trime thy 1 ammonium) -benzyliclenbornan-2 -on- 
methylsulf at 


52793-97-2 


3 


3,3,5- Trime thyl - cyclohexyl - sal icyla t 
(Homosalatum) 


118-56-9 


4 


2 -Hydroxy-4 -methoxy-benzophenon. 
(Oxybenzonura) 


131-57-7 


5 


2-Phenylbenzimidazol-5-sulfonsaure und ihre 
Kalium-, Natrium- u- Triethanolaminsalze 


27503-81-7 


6 


3,3' - {1,4-Phenylendi- 

m^f-Vi'Sn ^ -Kt c ^ 7 7 -rH mfthhvi - ^ •ovohicvclo r2 . 2 • 11 heo- 
tan-l-methansulfonsaure) und ihre Salze 


90457-82-2 


7 


4 - Bis (polyethoxy) amino -benzoesaurepolyethoxy- 
ethylester 


113010-52-9 


8 


4 • Dime thyl amino -benzoesaure- 2 - ethylhexylester 


21245-02-3 


9 


Salicylsaure-2 -ethylhexylester 


118-60-5 


10 


4 -Methoxy- z imtsaure - 2 - isoamylester 


7/6/7-10-2 


11 


4 -Methoxy- zimtsaure- 2 -ethylhexylester 


5466-77-3 


12 


2 -Hydroxy- 4 -methoxy-benzophenon- 5 -sulf on- 
(Sulisobenzonum) und das Natriumsalz 


4065-45-6 • 


13 


3- (4' -Sulfo)benzyliden-bornan-2-on und Salze 


58030-58-6 


14 


3- (4' -Methyl )benzyliden-boman-2 -on 


36861-47-9 


15 


3 • Benzyl idenbo man - 2 - on 


16087-24-8 


16 


1- (4' -Isopropylphenyl) -3-phenylpropan-l,3-dion 


63260-25-9 


17 


4 • Isopropylbenzylsalicylat 


94134-93-7 


18 


2,4,6-Trianilin- (o- 

carbo-2' -ethylhexyl-1' -oxy) -1,3, 5-triazin 


88122-99-0 


19 


3-Imidazol-4-yl-acrylsaure und ihr Ethylester 


104-98-3* 


20 


2-Cyano-3, 3-diphenylacrylsaureethylester 


'5232-99-5 


21 


2 - Cyano -3,3- diphenylacrylsaure - 2 ' - ethylhexyl - 
ester 


6197-30-4 


22 


Menthyl-o-aminobenzoate oder: 

5 -Methyl -2- (1-methylethyl) -2-aminobenzoate 


134-09-8 


23 


Glyceryl p-aminobenzoat Oder: 

4 - Aminobenzoesaure - 1 - glyceryl - ester 


136-44-7 


24 


2,2' -Dihydroxy- 4 -raethoxybenzopnenon iDioxyoen 
zone) 


131-53-3 


25 


2 - Hydroxy ■ 4 -metnoxy - 4 -mecnyxoenzuputsriuii viucau 
non) 


1641-.17-4 


26 


7riethanolamin Salicylat 


2174-16-5 


27 


Dimethoxyphenylglyoxalsaure oder: 

3, 4-dimethoxy-phenyl-glyoxal-saures Natrium 




28 


3- (4'Sulfo)benzyliden-boman-2-on und seine 
Salze 


56039-58-8 
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SchlieBlich sind auch mikraHrerte Pigmente wie Titandioxid und Zinkoxid zu nennl^^^ 

Zum Schutz menschlicher Haare vor UV-Slrahlen konnen die erfindungsgemaBen Lichtschutzmittel der Formel I in 
Shampoos, Lotionen, Gelen oder Emulsionen in Konzentrationen von 0,1 bis 10 Gew.-%, bevorzugt 1 bis 7 Gew.-% ein- 
gearbeitet w^den. Die jewdligen Formulieningen kdnnen dabei u. a. zum Waschen, Farben sowie zum Frisieren der 
Haaie vcrwendel werden. 

Die erfindungsgcmaB zu verwendaiden Vcrbindungen zeichnen sich in der Regel durch ein besonders hohes Absorp- 
tionsvermogcn im Bereich der UV-A-Strahlung mit scharfer Bandenstruktur aus. Weiterhin sind sie gut in kosmetischen 
Olen loslich und lassen sich leicht in kosmetische Formulierungen einarbeiten. Die mit den \ferbindungen I hergestellten 
Emulsionen zeichnen sich besonders durch ihre hohe Stabilitat, die Verbindungen I selber durch ihre hohe Photostabilitat 
aus, und die mit I hergestellten Zubereitungen durch ihr angenehmes Hautgeflihl aus. 

Gegenstand der Erfindung sind auch die Verbindungen der Formel I zur Verwendung als Medikament sowie pharma- 
zeutische Mitlel zur vorbeugenden Behandlung von Entziindungen und Allergien der Haut sowie zur VerhUtung be- 
stimmter Hautkrebsarten, welche eine wirksame Menge mindestens einer Verbindung der Formel I als Wrkstoff enthal- 
ten. 

Das erfindungsgemSBe pharmazeutische Mittel kann oral oder topisch verabreicht werden. Fiir die orale Verabrei- 
chung liegt das phamazeutische Mittel in Form von u. a. Pastillen, Gelatinekapseln, Dragees, als Sirup, Losung, Emul- 
sion Oder Suspension vor. Die topische Anwendung der pharmazeutischen Mittel erfolgt beispielsweise als Salbe, 
Creme, Gel, Spray, Losung oder Lotion. 

Beispiele 
1. H^tellung 
Beispiei 1 

AUgemeine Vorschrift (fur die Verbindung der Nr. 1 da: Tabelle 2) 

0,1 mol p-AminobenzoesaurB-2-ethylhexylestM; 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol IHethylorthoformiat wurden 
in 100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120*'C erhitzt, wobei Ethanol abdestilli«t wurde. Nach AbkUhlung auf 80°C wurde 
mit Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBcnd wuide aus Petrolether umkristallisicrt. 
Man erhielt in 80%iger Ausbeute Verbindung 1 der Tabelle 2, 

Beispiei 2 

0, 1 mol Anthranilsaure-2-ethylhexylester, 0, 1 mol 2,4-Pentandion und 0, 1 mol TViethylorthoformiat wurden in 100 ml 
Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach AbkUhlung auf 80**C wurde mit Wasser 
versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisicrt. Man er- 
hielt in 70%iger Ausbeute Vo-bindung 24 der Tabelle 2. 

Beispiei 3 

0,1 mol m-Tbluidin, 0,1 mol Pivaloylacetonitril und 0,1 mol TViethylorthoformiat und 1 g Zinkchlorid wurden in 
100 ml Diethylenglykol 2 h auf 120°C erhitzt, wobei Ethanol abdestilliert wurde. Nach Abkuhlung auf 80''C wurde mit 
Wasser versetzt und vom ausgefallenen Niederschlag abfiltriert. AnschlieBend wurde aus Petrolether umkristallisiert. 
Man erfiielt in 70%iger Ausbeute Verbindung 2 der Ikbelle 2. 

Weitere so hergestellte Verbindungen sind in l^beUe 2 angegeben. 
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'IkbeUe2 



^ \) — HN^ ^CO C— CHa 




Nr. 


R 


^ax 


Ell 


1) 


4-COOC8H17 


1) 


346 


860 


2) 


3-CH3 


338 


978 


3) 


4-OCH3 


348 


841 


4) 


4-tert,C4H9 


342 


888 


5) 


4-n-C4H9 


342 


884 


6) 


4-CONHC8H17 


346 


773 


7) 


4-iso-C3H7 


342 


903 


8) 


4-n-C3H7 


342 


918 


9) 


2-COOC8H17 


1) 


348 


717 


10) 


2-CN 


338 


995 


11) 


2-COOCi5H3i(iso) 


346 


583 


12) 


3 -ISO OC3H7 


340 


829 


13) 


2-COO^ X 1 


JJ®H(C2H40H)3 


346 


667 (Wasser) 


14) 


2,5-Di-OCH3 


362 


491 


15) 


2-COOH 


346 


965 


16) 


4-SO3' X +HN(C2H40H)3 


340 


666 (Wasser) 


17) 


4-S03^Na® 


340 


1010 (Wasser) 


18) 


2-OC2H5 


352 


876 


19) 


2-cocx:h3 


348 


995 




2-COOCH2CH(CH3)2 


348 


864 


21) 


2-COOC4H9 


346 


825 


Nr. 


Verbindung 


Xmax 


EH 


22) 


H5C20CX:^ 

CH3 


c=c 

1 C0C(CH3)3 


380 


768 


23) 


c=c 

^COC{CH3)3 


350 


817 
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H\ ^CN 

C=C CH, 

CO — c^CHa 

R ^ ^CHa 



Nr. 



Xinax 



Ell 



24) 



H 



^C0CH3 



HN'^ ^C0CH3 



344 



795 



25) 



H 



344 



^C0CH3 



c= 

HN^ \C0CH3 
Js,^ COOC4H9 



938 



26) 



H 



336 



.COCH3 



C= 

Hjjj/ \cOCH3 



OCH3 




1035 



27) 



^COCHa 



HN^ COCH3 



346 




COOC8H17 I) 



1049 



28} 



"\ ^COCHa 
HN^ ^COOC2H5 



346 



29) 



^\ /COCH3 
HN^^ ^COOCHa 



346 




COOCaHn 1» 



757 



941 
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.CH3 



HN' 



CO C~CH3 

•CH3 



Nr. 



R 



Xmax 



30) 



344 



,C0CH3 



HN^ \cOOCH3 



1008 



31) 



344 



,C0CH3 



C= C 

XOOC(CH3)3 



Js^COOCaHiT i» 



717 



32) 



.an 



346 



HN 



COOCsHi? 1» 




OCH3 



OCH3 



646 



33) 



H 
HN 



CN 



350 



C= C 
/ \ COOCsHi? 1> 



HaCO^'^^ 



612 



34) 



HN 



322 



COOC8H17 




H3CO -^"^^^OCHa 



761 
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H\ ^CN 










^CH3 








— C— CH3 
^CH3 




Nr. 


|R 


Xittax 


lEll 


35) 


H CN 
1 HN COOC8ni7 

j COOC2H5 


332 


1105 


36) 


j CN 

HN^ COOC8H17 1) 


336 


1 7^9 
1 f ^ A 
















37) 


I ^COOC2H5 
' C= 

Hn'^ ^COOCsHs 


336 


1 OA A 

890 
















38) 


^COOC2H5 


335 


630 








1 1 








39) 


H\ ^C00C2Hs 

C= C 
Hn'^ '^COOC2H5 


320 


700 
















COOC8H17 1> 
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^CH3 

-C--CH3 
^CH3 




Nr. 




Xmax 


Ell 


40) 


1 6' 


358 


743 


41) 


CCX)C8Hi7 


330 


1191 


42) 


HN ^ 
COOCsHi? l» 


374 


1175 


43) 


H CN 

c 

HN'^ ^COPh 
COOCaHi? 1> 


362 


869 


44) 


C00CaHi7 1» 


336 


896 



i> C8Hi7 » 2-Ethylhexyl 
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Ivorschrift zur HcrsteUung von Emulsionen fiir kosil^piie Zwecke 

Alle oUosUchen Bestandteile werden in einem ROhrkessel auf 85**C erwannt. Wenn aUe Bestandteile geschmolzen 
smd bzw, als Flussig)hase vorliegen. wird die Wasserphase unter Homogenisieren eingearbeitet. Unter Riihren wird die 
Hmulsion auf ca. 40 C abgekuhlt, parfiimiert, homogenisiert und dann unter standigem Ruhren auf 25T abgekuhlt. 

Zubereitungen 



Beispiel 4 

10 

Zusammensetzung fiir die Lippenpfiege 

ad 100 Eucerinum anhydiicum 
10,00 Glycerin 
15 10,00 Titanium Dioxid 

0^-10 Verbindung Nr. 1 der Tabellc 2 
8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00ZinkOxid 
4,00Castorei 

20 4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 

3,00 Glyceryl StearatSE 

2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 

2,00 Quatemium-18 Bentonit 
25 1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 



Beispiel 5 

^ ZusanMnensetzung fur die Lippenpflege 

ad 100 Eucerinum anhydricum 
10,00 Glycerin 
10,00 Titanium Dioxid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der T^belle 2 
35 8,00 Ctetyl Methoxycinnamat 
5,00 Zink Oxid 
4,00 Castor<51 

4,00 Pentaerythrithil Stearat/caprat/Caprylat Adipat 
3,00 Glyceryl Stearat SE 
40 2,00 Bienenwachs 

2,00 Microkristallines Wachs 
2,00 Quatemium-18 Bentonit 
1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

Beispiel 6 

Zusammensetzung fiir Sunblocker mit Mikropigmenten 

ad lOOWasser 
50 10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogenated C^tor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 

5,00 Mineral Ol 
55 5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 

5,00 Propylen Glycol 

3.00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
60 l,00Dimethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,50 Phenoxyethanol 
0,20 EDTA 



46 



DE 197 12 033 A 1 

Beispiel 7 

2UisaiiunensetzuDg ftir Sunblocker mit Mikropigmenten 

ad lOOWasser 

10,00 Octyl Methoxcinnamat 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

6,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Veibindung Nr. 24 der TabeUe 2 

5,00 Mineral Ol 

5,00 Isoamyl p-Methoxycinnamat 
5,00 Propylen Glycol 
3,00 Jojoba Ol 

3,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
l,OOE)imethicon 

0,50 PEG-40-Hydrogenated Castor Ol 
0,50 Tocopheryi Acetat 
0^0 Phenoxyethanol 
O^OEDTA 

Beispiel 8 
Fettfireies Gel 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0^-10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 

5,00 Glycerin 

5,00PEG-25PABA 

1,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,40 Acrylate C10-C30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 Imidazolidinyl Urea 

0,25 Hydroxyethyl Cellulose 

0,25 Sodium Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0,10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 9 
Fettfreies Gel 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

7,00 Titanium Dioxid 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

5,00 Glycerin 

5,00PEG-25PABA 

1,00 4-MethylbenzyUden Campher 

0,40 Acrylate C10-<:30 Alkyl Acrylat Crosspolymer 

0,30 ImidazoUdinyl Urea 

0.25 Hydroxyethyl CeUulose 

0,25 Sodium Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 

0,15 Fragrance 

0,15 Sodium Propylparaben 

0.10 Sodium Hydroxid 

Beispiel 10 
Sonnencreme (LSF 20) 

ad lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
8,00 Titanium Dioxid 
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6,00 PEG.7-Hydrogenated cHFoi 
0,5-10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 
6,00 Mineral Ol 
5,00 Zink Oxid 
s 5,00 Isopropyl Palmitat 
5,00 Imidazolidinyl Urea 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
1,00 4-Methylbenzyliden Campher 
10 0,60 Magnesium Stearat 
0,50 Tocopheryl Acetat 
0,25 Methylparaben 
0,20DisodiumEDTA 
0, 1 5 Propylparaben 

15 

Beispiel 11 

Sonnencreme (LSF 20) 
ad 100 Wasser 
20 8,00 Octyl Methoxycinnamat 

8,00 Titanium Dioxid 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

6,00 Mineral Ol 
25 5,00 Zink Oxid 

5,00 Isopropyl Palmitat 

5,00 Imidazolidinyl Urea 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 
30 1,00 4-Methylbenzyliden Campher 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tbcopheryl Acetat 

0,25 Methylparaben 

0,20 Disodium EDTA 
35 0, 15 Propylparaben 

Beispiel 12 
Sonnencreme wasserfest 

40 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 
45 4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 1 der TabeUe 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 
50 2,00 4-Methylbenzyliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1 ,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 
55 0,50 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 13 

^ Sonnencreme wasserfest 

ad 100 Wasser 

8,00 Octyl Methoxycinnamat 
5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
65 5,00 Propylene Glycol 
4,00 Isopropyl Palmitat 
4,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 
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2,00 4-Methylben2yliden Campher 

2,00 Titanium Dioxid 

1,50 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

1,50 Dimethicon 

0,70 Magnesium Sulfat 

0^0 Magnesium Stearat 

0,15 Fragrance 

Beispiel 14 
Sonnenmilcb (LSF 6) 

ad lOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 P£G-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopiopyl Palmitat * 
3,50 Octyl Methoxycimiamat 
0.5-10 Verbindung Nr. 1 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric TWglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Metbylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 15 
Sonnenmilcb (LSF 6) 

ad lOOWasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Metboxycinnamat 
0,5-10 Verbindung Nr. 24 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric TOglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Metbylparaben 

0,15 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Beispiel 16 
Sonnencreme wasserfest 

ad .lOOWasser 

8,00 Octyl Methoxyciimamat 

5,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 

5,00 Propylene Glycol 

4,00 Isopropyl Palmitat 

4,00 Caprylic/Capric TYiglycerid 

0,5-10 Verbindung Nr. 17 der Tabelle 2 

0,5-10 Verbindung Nr. 24 der TabeUe 2 

4,00 Glycerin 

3,00 Jojoba Ol 

2,00 4-Methylbenzyliden Campher 
2,00 Titanium Dioxid 



4,00 Glycerin 

o riA T_' u_ Ai 
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1 ,50 PEG-45/Dodecyl GlycoW|olymer 
1,50 Dimethicon 
OJO Magnesium Sulfat 
0,50 Magnesium Stearat 
0,15 Fragrance 

Beispiel 17 
Sonnenmilcfa 

ad 100 Wasser 
10,00 Mineral Ol 

6,00 PEG-7-Hydrogenated Castor Ol 
5,00 Isopropyl Palmitat 
3,50 Octyl Methoxycinnamat 
0,5-10 Veibindung Nr. 17 der Tabelle 2 
3,00 Caprylic/Capric Triglycerid 
3,00 Jojoba Ol 

2,00 PEG-45/Dodecyl Glycol Copolymer 

0,70 Magnesium Sulfat 

0,60 Magnesium Stearat 

0,50 Tocopheryl Acetat 

0,30 Glycerin 

0,25 Methylparaben 

0, 1 5 Propylparaben 

0,05 Tocopherol 

Patentanspriiche 
1 . Verwendung von Verbindungen der Formel I 

, I 

R4 NH 



in der die C=C Doppelbindunc in der E oder Z Konfiguration vorUegt und die Variablen folgende Bedeutune haben* 
Rl C00R5 C0R5, CONRSr? cn, 0=S(-R^)=0, 0=S(-0R5)=0, R^O-P (.0R«)=0; 
R2 C00R6 C0R6 CONR5R6, 0=S(.R6)=0, 0=S(-0R6)=0, R^O-P (-0R8)=0; 

R3 WasserstofiP, einen gegebenenfalls substituierten aliphatischen, cycloaliphatischen, araliphatischen oder aroma- 
tischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen; 

R'* einen gegebenenfalls substituierten aromatischen oder heteroaromatischen Rest mit 5 bis 12 Ringatomen; 
R5 bis R8 unabhangig voneinander'Wasserstoff, einen ofiFenkettigen oder verzweigten aliphatischen, araliphati- 
schen, cycloaliphatischen oder gegebenenfalls substituierten aromatischen Rest mit jeweils bis zu 18 C-Atomen, 
wobei die Variablen R3 bis R^ untereinander, jeweils zusammen mit den Kohlenstoffatomen, an die sie gebunden 
sind, gemeinsam einen 5- oder 6-Ring bilden konnen, der gegebenenfalls weiter anelliert sein kann, 
als UV-Hlter in kosmetischen und pharmazeutischen Zubereitungen zum Schutz der menschlichen Haut oder 
menschlicher Haare gegen Sonnenstrahlen, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische und pharmazeutische 
Zubereitungen bekannten, im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen. 

2. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 als UV-A-Filter. 

3. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R^ fiir Wasserstoff, Ri fiir CN C00R5 
und C0R5 und R2 fiir CN, COOR^ und COR^ stehen, wobei R5 und R6 voneinander unabhangig ofifenkettige oder 
verzweigte aliphatische oder gegebenenfaUs substituierte, aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

4. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R^ far gegebenenfalls durch hydrophile 
Oder lipophile Substituenten substituiertes Phenyl stehL 

5. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1 , wobei R^ fiir einen Alkoxyphenyl- oder Alkox- 
ycarbonylphenylrest steht. 

6. Verwendung von Verbindungen der Formel I gemaB Anspruch 1, wobei R^ fiir dnen Phenylrest steht, der was- 
serloslich machende Substituenten ttagt, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat, Sulfonat- oder Am- 
moniumresten. 

7. lichtschutzmittel enthaltende kosmetische und pharmazeutische Zubereitungen zum Schutz der menschlichen 
Epidermis oder menschlichen Haare gegen UV-Licht im Bereich von 280 bis 400 nm, dadurch gekennzeichnet, daB 
sie in einem kosmetisch und pharmazeutisch geeigneten Trager, allein oder zusammen mit an sich fiir kosmetische 
und pharmazeutische Zubereitungen bekannten im UV-Bereich absorbierenden Verbindungen, als photostabile UV- 
Filter wirksame Mengen von Verbindungen der Formel I 
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NH ^ ^ 

enthalten, in der die Variablen die Bedeutung gemaB Anspnich 1 haben. 

8. Lichtschutzmittei gemaB Anspnich 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei fur Was- 
serstoff, R^ fur CN. COOR^ und COR^ und R^ fiir CN. COOR^ und COR^ stehen, wobei R^ und R^ gegebenenfalls 
substituierte aliphadsche oder aromatische Reste mit bis zu 8 C-Atomen bedeuten. 

9. Lichtschutzmittei gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei R^ fur ge- 10 
gebenenfalls durch bydrophile oder lipophile Subsdtuenten substituiertes Phenyl steht 

10. lichtschutzmittei gemaB Anspruch 7, enthaltend als UV-A-Filter Verbindungen der Formel I, wobei wobei R^ 
fiir Wasserstoff , R* fur CN, COOR^ und COR^ und R^ fiir CN, COOR^ und COR^ stehen und R^ fOr einen Phenyl- 
rest steht, d&r durch Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonyhreste, mit jeweils bis zu 20 C-Atomen, 
oder mit Cyan- oder Caii>oxyresten, sowie mit wasserl5slich machenden Substituenten, ausgewMhlt aus der Gruppe is 
bestehend aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann. 

1 1 . Neue Verbindungen der Formel U, 
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^CN 

^C=C^ ^CH3 

R4 NH"^ ^CO C— -CH3 II 

^CH3 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R"^ einen Phenylrest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkyl-, Alkoxy-, Alkylaminocarbonyl-, Alkoxycarbonylreste, mit jeweils bis zu 20 C- 25 
Atomen oder Cyan- oder Carboxyreste, sowie durch wasserloslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der 
Gruppe bestehend aus Carboxylat-, Sulfonat- oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann. 

12. Neue Verbindungen der Formel HI, 

H ^..^^^ ^COCHa 30 
^C=C^ III 

R4 NH 

in der die C=C Doppelbindung in der E oder Z Konfiguration vorliegt und in der R"* einen Phenykest bedeutet, der 
durch einen oder mehrere Alkoxyreste mit bis zu 20 C- Atomen oder Alkoxycarbonylreste mit 4 bis zu 20 C-Ato- 35 
men, sowie durch wasserlSslich machende Substituenten, ausgewahlt aus der Gruppe bestehend aus Carboxylat-, 
Sulfonat- Oder Alkylammoniumresten, substituiert sein kann und R^ eine offenkettige, verzweigte oder cyclische 
Alkyl-, Alkoxy-, oder Alkoxyalkylgruppe mit jeweils bis zu 18 C-Atomen oder eine Aryloxygruppe bedeutet. 

13. Verbindungen der Formel I zur Verwendung als ArzneimitteL 

14. Pharmazeutische Zubereitung, dadurch gekennzeichnet, dafi sie eine wirksame Menge mindestens einer der 40 
Verfoindung der Formel I nach Anspruch 1 enthalt. 
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